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Judul Skripsi : Analisis Molecular Docking Potensi Senyawa Pada Daun  
Miyana (Coleus blumei) Sebagai Antibiotik Terhadap 
Bakteri MRSA (Metichillin Resistent Staphylococcus 
aureus)   
 
Miyana (Coleus blumei) merupakan tanaman yang berasal dari Asia tenggara. 
Berdasarkan Keputusan Menteri Pertanian No. 511/Kpts/PD.319/9/2006 menyatakan 
bahwa miyana merupakan tanaman biofarmaka dari 66 komoditas tanaman 
biofarmaka di Indonesia. Miyana (Coleus blumei) memiliki kandungan senyawa 
yang dapat digunakan sebagai pengobatan salah satunya dapat dijadikan sebagai 
antibiotik terhadap bakteri resisten. Penelitian ini bertujuan untuk mengetahui jenis 
senyawa yang terdapat pada daun miyana (Coleus blumei) yang memiliki potensial 
sebagai kandidat antibiotik untuk bakteri MRSA (Metichillin Resistent 
Staphylococcus aureus) terhadap sisi pengikatan pada protein Methicillin resistent 
mecR1, Mutan penicillin-binding protein 2a (PBP2a atau PBP2′) dan Oxacilloyl-
acylated mecR1 extracellular antibiotic-sensor menggunakan program Autodock 
Vina (PyRx), PyMol, dan Discovery Studio 2019. Sebanyak 8 ligan dari senyawa 
Miyana (Coleus blumei) ditambatkan pada protein target bakteri MRSA. Hasil 
penelitian didapatkan 1 ligan yang berpotensi sebagai antibiotik pada ketiga target 
protein yaitu Hexahydro - 3H - 1 [2’trifluoromethyl] -6’ [4”-trifluoromethylphenyl]- 
dengan ∆G binding -8.3 terhadap penambatan pada protein Methicillin resistent 
mecR1. Hexahydro - 3H - 1 [2’trifluoromethyl] -6’ [4”-trifluoromethylphenyl]- 
dengan ∆G binding -9.0 terhadap penambatan pada Protein mutan penicillin-binding 
protein 2a (PBP2a atau PBP2′). Hexahydro - 3H - 1 [2’trifluoromethyl] -6’ [4”-
trifluoromethylphenyl]- dengan ∆G binding -8.1 terhadap penambatan pada 
Oxacilloyl-acylated mecR1 extracellular antibiotic-sensor. Senyawa ligan tersebut 
mengikat pada residu asam amino protein target dengan ikatan hidrogen dan 
hidrofobik. 
Kata kunci: Miyana (Coleus blumei), antibiotik, Molecular Docking, protein 
Methicillin resistent mecR1, mutan penicillin-binding protein 2a (PBP2a atau 
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Miyana (Coleus blumei) is a plant native to southeast Asia. Based on the 
Decree of the Minister of Agriculture No. 511/Kpts/PD.319/9/2006 stated that 
miyana is a biopharmaceutical plant of 66 commodities of biopharmaceutical plants 
in Indonesia. Contains compounds that can be used as a treatment, one of which can 
be used as an antibiotic against resistant bacteria. This study aims to find out the 
type of compound contained in the leaves of miyana (Coleus blumei) that have the 
potential as antibiotic candidates for MRSA (Metichillin Resistensi Staphylococcus 
aureus) bacteria to the binding side on the protein Methicillin resistent mecR1, 
Mutan penicillin-binding protein 2a (PBP2a atau PBP 2′) and Oxacilloyl-acylated 
MecR1 extracellular antibiotic-sensor using the program Autodock Vina (PyRx), 
PyMol, dan Discovery Studio 2019. A total of 8 ligans from the Miyana compound 
(Coleus blumei) has been tethered to the target protein of MRSA bacteria. The 
results of the study obtained 1 ligament that has the potential as an antibiotic in all 
three protein targets, namely Hexahydro - 3H - 1 [2’trifluoromethyl] -6’ [4”-
trifluoromethylphenyl]- with ∆G binding -8.3 against tethering on the protein 
Methicillin resistent mecR1. Hexahydro - 3H - 1 [2’trifluoromethyl] -6’ [4”-
trifluoromethylphenyl]- with ∆G binding -9.0 against tethering on the Protein mutan 
penicillin-binding protein 2a (PBP2a atau PBP2′). Hexahydro - 3H - 1 
[2’trifluoromethyl] -6’ [4”-trifluoromethylphenyl]- with ∆G binding -8.1 against 
tethering on the Oxacilloyl-acylated mecR1 extracellular antibiotic-sensor. These 
ligan compounds bind to the residues of target protein amino acids with hydrogen 
and hydrophobic bonds. 
Kata kunci: Miyana (Coleus blumei), antibiotic, Molecular Docking, protein 
Methicillin resistent mecR1, Protein mutan penicillin-binding protein 2a (PBP2a 







A. Latar Belakang 
Tanaman merupakan salah satu makhluk hidup ciptaan Allah swt. yang 
memiliki berbagai variasi baik dari morfologi, buah yang dihasilkan maupun 
kandungan senyawanya. Allah swt., menciptakan segala sesuatu sesuai dengan kadar, 
porsi dan manfaatnya masing-masing. Tanaman dapat dijadikan sebagai sumber 
pangan nabati bagi makhluk hidup. Selain itu tanaman memiliki berbagai potensi 
senyawa yang dapat dijadikan sebagai obat dan antibiotik. Tanaman yang tumbuh di 
bumi memiliki berbagai macam jenis dan variasinya, memiliki berbagai macam 
bentuk, buah, kegunaan yang berbeda-beda. Di dalam al-Qur‟an Allah swt., telah 
menjelaskan mengenai penciptaan tanaman yaitu sebagaimana Allah swt. berfirman 
dalam QS al-An‟aam/ 06:99 yang berbunyi: 
                                
                          
                       
                     
 
Terjemahnya: 
Dan Dialah yang menurunkan air hujan dari langit, lalu Kami tumbuhkan 
dengan air itu segala macam tumbuh-tumbuhan maka Kami keluarkan dari 





yang menghijau itu butir yang banyak dan dari mayang korma mengurai 
tangkai-tangkai yang menjulai dan kebun-kebun anggur, dan (Kami keluarkan 
pula) zaitun dan delima yang serupa dan yang tidak serupa. Perhatikanlah 
buahnya di waktu pohonnya berbuah dan (perhatikan pulalah) kematangannya. 
Sesungguhnya pada yang demikian itu ada tanda-tanda (kekuasaan Allah) bagi 
orang-orang yang beriman (Kementerian Agama RI, 2013). 
 
Menurut Tafsir al-Mishbah, pada QS. al-An‟aam/ 06:99 telah dijelaskan 
bahwa Allah swt. telah menurunkan air hujan. Dengan air tersebut ditumbuhkan 
berbagai jenis tanaman. Tanaman tersebut mengeluarkan buah-buahan segar serta 
berbagai jenis biji-bijian. Dan dengan air tersebut, Allah swt., menumbuhkan 
berbagai macam kebun seperti zaitun, anggur dan delima. Terdapat tanaman dengan 
bentuk yang serupa, akan tetapi mengandung rasa, aroma serta kegunaan yang 
berbeda. Lalu amatilah tanaman dan buah itu dengan penuh penghayatan serta 
pembelajaran dari hal tersebut. Sesungguhnya hal ini adalah Kekuasaan Allah swt., 
bagi para umat manusia yang beriman kepada-Nya  (Shihab, 2010).  
Adapun maksud dari ayat dan tafsir tersebut dapat diketahui bahwa Allah 
swt. telah menciptakan berbagai macam tanaman yang memiliki bentuk dan 
kegunaan yang berbeda-beda. Di dalam tanaman tersebut terdapat berbagai macam 
kegunaan dan manfaat yaitu memiliki berbagai macam vitamin, zat gizi serta 
senyawa-senyawa yang dapat dimanfaatkan manusia dengan mengolahnya menjadi 
berbagai produk yang bermanfaat contohnya seperti vitamin serta antibiotik. Salah 
satu tanaman yang bermanfaat yaitu Miyana (Coleus blumei) karena memiliki 
kandungan senyawa-senyawa yang baik. Berdasarkan penelitian yang telah 
dilakukan oleh Surahmida dan Umaruddin pada tahun 2019 pada daun miyana 





miyana (Coleus blumei) dapat digunakan sebagai obat dalam menangani berbagai 
penyakit yang disebabkan oleh bakteri. Salah satu penyakit yang disebabkan oleh 
bakteri yaitu MRSA (Methicillin Resistent Staphylococcus aureus) yang merupakan 
penyakit yang disebabkan oleh bakteri Staphylococcus aureus yang resisten terhadap 
antibiotik β-laktam yaitu methicillin. 
Resistensi antibiotik ini merupakan salah satu masalah terbesar dalam dunia 
kesehatan dikarenakan bakteri penyebab berbagai penyakit ini sudah tidak sensitif 
terhadap antibiotik pada umumnya. Akan tetapi, setiap penyakit pasti ada obatnya 
seperti bakteri resisten. Sebagaimana telah dijelaskan Nabi Muhammad swa. yang 
telah diriwayatkan oleh Muslim dalam hadisnya yang berbunyi:      
ُ َعهَْيِه َوَسههَم أَنههُ قَ  ِ َصههى َّللاه اَل ِنكُّمِ دَاٍء دََواٌء فَإِذَا أُِصيَب دََواُء اندهاِء بََرأَ َعْن َرسُوِل َّللاه
ِ َعزه َوَجمه   بِإِذِْن َّللاه
Artinya: 
Dari Rasulullah shallallahu „alaihi wa sallam, beliau bersabda: “Setiap 
penyakit ada obatnya. Apabila ditemukan obat yang tepat untuk suatu 
penyakit, maka akan sembuhlah penyakit itu dengan izin Allah „azza wajalla” 
(HR. Muslim). 
 
Hadis tersebut menerangkan bahwa Nabi Muhammad saw. bersabda setiap 
penyakit ada obatnya. Dan jika telah ditemukan suatu obat yang tepat untuk 
mengobati suatu penyakit, maka akan sembuhlah penyakit itu atas izin Allah swt. 
Tanaman merupakan salah satu ciptaan Allah swt., yang mengandung banyak 
manfaat bagi makhuk hidup lainnya, yaitu dapat dijadikan sebagai sumber pangan 





Tanaman diciptakan dengan berbagai macam bentuk, rasa aroma, kegunaan serta 
berbagai macam kandungan di dalamnya seperti klorofil, vitamin dan senyawa 
lainnya yang dapat dimanfaatkan oleh tubuh. Salah satunya dapat dimanfaatkan 
sebagai antibiotik bagi bakteri yang mengalami resistensi salah satunya yaitu MRSA 
(Methicillin resistent Staphylococcus aureus). Selain itu tanaman telah dimanfaatkan 
oleh masyarakat sebagai pengobatan alternatif yang sudah turun menurun di 
wariskan. Di Indonesia sendiri terdapat berbagai macam kekayaan alam, dengan 
iklim tropis dan tanah yang subur membuat Indonesia kaya akan berbagai macam 
tanaman. Dengan hal ini, akan ada banyak obat yang dapat diciptakan untuk 
mengobati berbagai macam penyakit atas izin Allah Swt. 
Resistensi antibiotik merupakan salah satu permasalahan dalam dunia 
kesehatan karena memiliki pengaruh yang sangat buruk bagi kesehatan manusia. 
Resistensi antibiotik dapat menyebabkan terjadinya berbagai penyakit yang 
disebabkan oleh bakteri resisten yang tidak dapat ditangani dikarenakan bakteri 
penyebab penyakit tersebut telah memiliki kekebalan pada obat atau antibiotik 
sehingga bakteri tersebut sudah tidak sensitif terhadap antibiotik. Dengan adanya 
resistensi antibiotik maka akan memperparah kondisi infeksi yang disebabkan oleh 
bakteri maupun virus pada manusia. Salah satu resistensi yang terjadi pada bakteri 
yaitu resistensi bakteri Staphylococcus aureus terhadap penicillin dan methichillin 
atau biasa disebut dengan MRSA (Methicillin resistant Staphylococcus aureus) 





MRSA merupakan Staphylococcus aureus yang memiliki strain yang resisten 
terhadap antibiotik yang disebabkan adanya ekspresi dari penicillin binding protein 
(PBP2a) yang memiliki afinitas yang sangat rendah terhadap antibiotik khususnya 
golongan β-laktam. Adanya afinitas ini menyebabkan proses biosintesis 
peptidoglikan tetap berjalan dikarenakan Penicillin binding protein 2a (PBP2a) tidak 
dapat berikatan dengan antibiotik β-laktam. Hal ini terjadi dikarenakan MRSA 
memiliki SCCmec (Staphylococcus Cassete Chromosome mec) yang merupakan 
pembawa dari gen pengkode Penicillin binding protein 2a (PBP2a) yaitu gen mecA 
(Deurenberg and Stobberingh, 2008).  
MRSA (Methicillin Resistent Staphylococcus aureus) termasuk salah satu 
penyakit nosokomial yang menyebar dengan cepat di antara pasien di Rumah sakit 
yang menyebabkan penanganan dan pengobatan tidak tepat dikarenakan belum ada 
penanganan yang efektif dan obat yang dapat menyembuhkan penyakit ini serta 
kemampuan dari bakteri yang berevolusi untuk bertahan melawan antibiotik yang 
biasa digunakan (Mun., et.all, 2013). Karena adanya resistensi pada Staphylococcus 
aureus menyebabkan penanganan dan pengobatan yang belum memadai sehingga 
dibutuhkan obat yang tepat yaitu antibiotik terhadap MRSA (Methicillin resistent 
Staphylococcus aureus). Antibiotik tersebut dapat didapatkan dari senyawa-senyawa 
yang terkandung dalam tanaman. Salah satunya yang terdapat pada daun miyana 
(Coleus blumei). 
Miyana (Coleus blumei) merupakan tanaman yang berasal dari Asia tenggara. 





sendiri miyana tumbuh dengan sangat subur di berbagai daerah. Berdasarkan 
Keputusan Menteri Pertanian No. 511/Kpts/PD.319/9/2006 menyatakan bahwa 
miyana merupakan tanaman biofarmaka dari 66 komoditas tanaman biofarmaka di 
Indonesia (Anita., Dkk, 2018). 
Masyarakat Halmahera Barat menggunakan miyana sebagai obat untuk 
berbagai penyakit. Berdasarkan hasil pengumpulan data etnobotani menunjukkan 
bahwa masyarakat Halmahera Barat menggunakan miyana untuk dijadikan obat 
terhadap penyakit pada saluran pernafasan yaitu obat batuk (Wakhidah dan Silalahi, 
2018). Menurut Nurcahaya (2018) masyarakat di kecamatan Tinggimoncong, Gowa 
telah menggunakan miyana sebagai obat wasir dengan cara merebus 10 lembar daun 
miyana dan ditambahkan 1 rimpang kunyit dan diminum sehari sekali.  
Terdapat berbagai macam senyawa alami yang terdapat pada tanaman yang 
dapat dijadikan sebagai antibiotik untuk bakteri resisten. Salah satunya yaitu 
senyawa yang berasal dari tanaman miyana (Coleus blumei) salah satunya yaitu 
flavonoid. Di mana miyana (Coleus blumei) memiliki berbagai kandungan dan 
potensi senyawa yang sangat berkhasiat bagi tubuh dan dapat dijadikan obat serta 
dapat dijadikan sebagai antibiotik. Untuk mengetahui potensi dari tanaman miyana 
(Coleus blumei) yang dapat dijadikan sebagai kandidat antibiotik terhadap MRSA 
(Metichillin Resistent Staphylococcus aureus) dapat dilakukan dengan metode in 
silico yaitu dengan molecular docking. 
In silico merupakan salah satu metode yang digunakan untuk mencari 





silico ini memiliki banyak keuntungan diantaranya yaitu mengurangi jumlah hewan 
coba yang digunakan dan dibutuhkan pada saat percobaan serta dapat mengetahui 
mekanisme senyawa kandidat obat terhadap targetnya dalam bentuk visualisasi yang 
dapat dilakukan dengan molecular docking (Mirza, 2019). 
Molecular docking adalah metode in silico yang berbasis komputasi. Metode 
ini dapat digunakan untuk mencari pola interaksi yang paling tepat antara molekul 
ligan dan reseptor. Saat ini penelitian dengan menggunakan metode komputasi 
sangat penting diberbagai aspek penelitian pada bidang biologi dan medis. Salah satu 
manfaat dari penggunaan metode ini yaitu dapat dilihat dalam berbagai proses 
penemuan dan pembuatan obat (Widodo, Dkk., 2018). 
Pada tahun 2019 telah dilakukan penelitian oleh Surahmida dan Umaruddin 
mengenai Identifikasi dan Analisa Senyawa Kimia dari Ekstrak Daun miyana 
(Coleus blumei) dengan hasil penelitian yaitu terdapat beberapa senyawa yang 
memiliki aktivitas farmakologis dan aktivitas biologis yang dapat dimanfaatkan 
manusia. 
Berdasarkan uraian tersebut maka dapat diketahui bahwa miyana (Coleus 
blumei) memiliki kandungan senyawa yang dapat digunakan sebagai antibiotik 
terhadap sisi pengikatan pada protein Methicillin resistent mecR1, Mutan penicillin-
binding protein 2a (PBP2a atau PBP2′) dan Oxacilloyl-acylated mecR1 extracellular 
antibiotic-sensor pada bakteri resisten MRSA (Metichillin Resistensi Staphylococcus 
aureus) dengan menggunakan metode in silico dan memberikan informasi terkait 





B. Rumusan Masalah  
Adapun rumusan masalah pada penelitian ini yaitu sebagai berikut: 
1. Bagaimana interaksi dan nilai scoring penambatan senyawa ligan pada daun 
miyana (Coleus blumei) terhadap sisi pengikatan pada protein Methicillin 
resistent mecR1, Mutan penicillin - binding protein 2a (PBP2a atau PBP2′) 
dan Oxacilloyl-acylated mecR1 extracellular antibiotic-sensor? 
C. Ruang lingkup penelitian 
Adapun ruang lingkup pada penelitian ini yaitu sebagai berikut: 
1. Daun miyana (Coleus blumei) memiliki beberapa kandungan senyawa yang 
dapat dijadikan sebagai obat dan antibiotik yaitu Hexahydro-3H-
1[2’trifluoromethyl]-6’[4”-trifluoromethylphenyl]-, 2-methylthiophene, Z)-3-
heptadecen-5-yne, Octadecane, dotriacontane, hexadecahydro-pyrene, 
aristolone, silicone grease,  triacontane, siliconfet, 1-(4-phenylcyclohexyl)-1-
hexanone, anilino-5H-dibenzo[b,e][1,4]diazepine. 
2. Dalam analisanya, pengujian yang dilakukan yaitu uji in silico dengan 
metode komputasi dengan menggunakan data mining yaitu senyawa uji yang 
merupakan hasil GCMS dari penelitian Surahmida dan Umaruddin dapat di 
unduh melalui situs website PubChem (https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/) 
dengan menyimpan dalam bentuk SDF (*sdf) serta protein target yang 
didapatkan pada situs website RSCB PDB (https://www.rcsb.org/). Kemudian 





Discovery studio 2019 Client. Preparasi ligan target dilakukan dengan 
menggunakan software PyRx 0.8. Selanjutnya untuk mengetahui proses 
Molecular docking dan virtual screening dilakukan dengan menggunakan 
Autodock vina yang terintegrasi dalam aplikasi PyRx 0.8 di mana aplikasi ini 
digunakan untuk mengetahui scoring function. Selanjutnya untuk analisis 
molekul dapat menggunakan aplikasi PyMOL yang digunakan untuk 
memahami hubungan struktur, memahami efek dari suatu mutasi, serta 
mekanisme ligan dan protein. 
3. Bakteri resisten merupakan bakteri yang memiliki kemampuan untuk 
bertahan dari antibiotik dengan mengubah beberapa komponen dalam sel nya 
maupun mengubah mekanismenya. MRSA yaitu Staphylococcus aureus yang 
memiliki strain yang resisten terhadap antibiotik yang disebabkan karena 
adanya ekspresi jenis penicillin binding protein (PBP2a) dengan afinitas yang 
sangat rendah terhadap antibiotik khususnya golongan β-laktam. Selain 
penicillin binding protein (PBP2a) terdapat protein Methicillin resistent 
mecR1, dan Oxacilloyl-acylated mecR1 extracellular antibiotic-sensor yang 
menyebabkan bakteri Staphylococcus aureus menjadi resisten. 
D. Kajian Pustaka 
Adapun kajian pustaka pada penelitian ini yaitu sebagai berikut: 
1. Anita., dkk (2018) melakukan penelitian mengenai Potensi Flavonoid Ekstrak 





tuberculosis Strain H37rv dan Mdr dengan Microscopy Observation Drug 
Susceptibility (Mods). Penelitian ini bertujuan untuk mengetahui bagaimana 
aktifitas senyawa antimikrobial yang terbuat dari ekstrak etanol 96% daun 
miyana (Coleus atropurpereus) yang dapat menghambat pertumbuhan Multi 
Drug Resistant (MDR) Mycobacterium tuberculosis dengan menggunakan 
metode Microscopy Observation Drug Suceptibility (MODS). Adapun hasil 
dari penelitian ini yaitu pada ekstrak etanol 96% dengan metode sianida 
(HCl-Mg)  terdapat kandungan senyawa flavonoid pada daun miana 
sedangkan pada ekstrak etanol 96 % dengan menggunakan Spektrofotometer 
didapatkan hasil bahwa terdapat kandungan senyawa flavonoid dengan total 
8,59 mgRE/gram ekstrak. 
2. Khusnan, Dkk (2016) melakukan penelitian Mengenai Resistensi Antibiotik 
dan Deteksi Gen Pengode Methicillin Resistent Staphylococcus aureus 
(MRSA) Isolat Broiler di Wilayah Yogyakarta. Penelitian ini bertujuan untuk 
menentukan gen pengkode MRSA pada Broiler. Penelitian ini dilakukan 
dengan menggunakan metode in silico. Hasil penelitian menunjukkan bahwa 
gen yang bertanggung jawab terhadap MRSA (Methicillin Resistant 
Staphylococcus aureus) pada 23 Staphylococcus aureus terdeteksi adanya 
gen mecA dengan jumlah isolat yaitu 8 (34,8 %).  
3. Pakadang dan Salim (2019) melakukan penelitian dengan judul Kombinasi 
Daun Miana (Coleus scutellarioides (L.) Benth) dan Rimpang Jahe (Zingiber 





Staphylococcus aureus, Staphylococcus epidermidis, Klebsiella pneumonia 
penyebab Batuk. Hasil penelitian menunjukkan bahwa kombinasi daun miana 
dan rimpang jahe memberikan aktivitas antibakteri Streptococcus pneumonia, 
Staphylococcus aureus, Staphylococcus epidermidis dan Klebsiella 
pneumonia penyebab batuk. Kombinasi yang paling efektif terutama untuk 
Staphylococcus aureus adalah kombinasi 2:1. 
4. Surahmida dan Umaruddin (2019) melakukan penelitian dengan judul 
Identifikasi dan Analisa Senyawa Kimia Ekstrak Daun Miana (Coleus 
blumei). Hasil penelitian menunjukkan bahwa terdapat senyawa yang 
memiliki aktivitas farmakologis dan biologis dari daun miyana yaitu (Z)-3- 
heptadecen-5-yne; 2- methylthiophene; 1-(4-phenylcyclohexyl)-1-hexanone; 
hexahydro-3H1[2’trifluoromethyl]-6’[4”-trifluoromethylphenyl]-; silicone 
grease triacontane; octadecane; siliconfett; dotriacontane; hexadecahydro-
pyrene; aristolone dan anilino-5H-dibenzo[b,e][1,4]diazepine.  
E. Tujuan penelitian 
Adapun tujuan dari penelitian ini yaitu sebagai berikut: 
1. Untuk mengetahui interaksi dan nilai scoring hasil penambatan senyawa ligan 
pada daun miyana (Coleus blumei) terhadap sisi pengikatan pada mutan 
penicillin - binding protein 2a (PBP2a atau PBP2′), protein methicillin 






F. Kegunaan Penelitian 
Adapun kegunaan penelitian ini yaitu sebagai berikut: 
1. Mengkaji mengenai potensi senyawa dari daun miyana (Coleus blumei) yang 
dapat dijadikan sebagai kandidat antibiotik bakteri resisten secara mendalam. 
2. Memberikan informasi mengenai potensi kandungan senyawa dari daun 
miyana (Coleus blumei) sehingga dapat dijadikan sebagai referensi 
perbandingan bagi para peneliti dengan penelitian yang relevan dengan 
penelitian ini. 
3. Sebagai sumber informasi bahwa molecular docking berguna dalam 
screening senyawa yang memiliki efektivitas yang paling akurat. 










A. Ayat yang Relevan 
Tanaman mengandung berbagai kandungan senyawa, vitamin dan zat lainnya 
yang bermanfaat bagi manusia. Senyawa tersebut berperan penting bagi tubuh 
manusia seperti vitamin, zat besi serta antioksidan. Tanaman banyak digunakan 
sebagai alternatif pengobatan herbal bagi masyarakat. Banyak masyarakat yang 
mempercayai khasiat dari tanaman yang telah digunakan sejak zaman dahulu. 
Kandungan senyawa yang baik telah Allah swt., terangkan di dalam al-Qur‟an 
Sebagaimana Allah swt. berfirman dalam QS Asy-syu‟araa/26: 7 yang berbunyi: 
                              
Terjemahnya: 
Dan Apakah mereka tidak memperhatikan bumi, berapakah banyaknya Kami 
tumbuhkan di bumi itu berbagai macam tumbuh-tumbuhan yang baik? 
(Kementerian Agama RI, 2013). 
Menurut Tafsir al-Mishbah ayat tersebut menjelaskan mengenai kekufuran 
dan pendustaan. Di mana, apabila mereka terus mempertahankan pendustaan dan 
kekufuran dan mereka tidak merenungi serta mengamati sebagian ciptaan Allah di 
bumi ini? Sebenarnya, apabila mereka bersedia untuk merenungi dan mengamati 
sebagian ciptaan Allah swt., niscaya mereka akan mendapatkan sebuah petunjuk. 





mendatangkan manfaat. Dan itu semua hanya dapat dilakukan oleh Tuhan yang 
Maha Esa dan Maha Kuasa (Shihab, 2010). 
Ayat dan tafsir tersebut telah menjelaskan bahwa Allah swt., telah 
menciptakan berbagai macam tumbuhan yang baik. Baik yang dimaksudkan pada 
ayat tersebut yaitu memiliki khasiat dan kegunaan yang bermanfaat bagi tubuh. 
Tanaman memiliki berbagai macam kandungan senyawa yang sangat baik bagi 
tubuh. Salah satunya senyawa antioksidan dan antibakteri yang dapat dijadikan obat 
maupun antibiotik untuk mengobati berbagai penyakit. Antibiotik digunakan untuk 
menghambat atau membunuh bakteri. Namun, pada saat sekarang banyak bakteri 
yang mengalami resistensi. Resistensi merupakan kekebalan bakteri terhadap 
antibiotik. Sehingga bakteri tersebut sudah tidak sensitif apabila diberikan antibiotik. 
Salah satu tanaman yang mengandung manfaat yang baik yaitu miyana (Coleus 
blumei). Miyana (Coleus blumei) memiliki kandungan senyawa yang dapat dijadikan 
sebagai antibiotik salah satunya yaitu senyawa flavonoid. 
 
B. Tinjauan Umum tentang Miyana (Coleus blumei) 
B.1 Tinjauan Umum tentang Miyana (Coleus blumei) 
Miyana (Coleus blumei) merupakan tanaman yang berasal dari Asia tenggara. 
Namun, keberadaan miyana sekarang sudah tersebar ke seluruh dunia. Di Indonesia 
sendiri miyana tumbuh dengan sangat subur di berbagai daerah salah satunya di 
Toraja, Sulawesi selatan. Masyarakat Toraja memanfaatkan miyana sebagai obat 







Keputusan Menteri Pertanian No. 511/Kpts/PD.319/9/2006 menyatakan bahwa 
miyana merupakan tanaman biofarmaka dari 66 komoditas tanaman biofarmaka di 
Indonesia (Anita., Dkk, 2018). 
Miyana, iler atau jawer kotok merupakan salah satu tanaman yang berasal 
dari keluarga lamiaceae yang merupakan tumbuhan berbunga yang berasal dari Asia. 
Miyana ini tumbuh pada tanah dengan subur baik di tanah yang kering maupun di 
tanah yang lembab. Tanaman ini memiliki tinggi 0,5 - 1 m namun ada beberapa yang 
bisa tumbuh sampai setinggi 2 m. Tanaman ini digunakan sebagai obat di Asia, salah 
satunya di Filipina. Miyana pada umumnya digunakan sebagai obat sakit kepala, 
memar, luka pendarahan, sinusitis, tetes mata dan karminatif (Hamidah., dkk, 2019). 
Masyarakat Sulawesi telah lama menggunakan daun miyana sebagai obat 
untuk mengobati berbagai penyakit. Tanaman ini dapat mudah tumbuh di mana saja 
akan tetapi akan lebih mudah tumbuh pada kondisi lingkungan yang lembab. 
Masyarakat biasanya menggunakan daun miyana ini untuk mengobati demam, batuk, 
influenza, asma dan penyakit pada paru-paru (Basir., dkk, 2020). 
Miyana (Coleus blumei) merupakan tanaman herba (Herbacious) dan 
tanaman menahun dengan tinggi 0,5 sampai 1,5 m dengan batang (Caulis) yang 
berambut (Pilosus). Memiliki tangkai daun 2 sampai 9 cm; helaian daun bulat telur 
(Ovatus) dengan pangkal (Basis) yang membulat (Rotundatus) atau menutupi baji 
dan ujung (Apex) yang meruncing (Acuminatus). Memiliki bunga (Flos) dalam anak 
payung (Umbella) yang berhadapan (Superpositio) dengan panjang 0,5 sampai 5 cm 







memiliki mahkota berbibir 2 dengan panjang 1 cm dengan bibir bawah yang 
menggangtung dan sisi luar berambut. Tangkai sari (Filamentum) gundul dengan 
kepala sari (Anthera) berwarna ungu. Memiliki buah keras berbentuk telur (Steenis, 
et.al, 2013). 
Miyana (Coleus blumei) adalah tanaman liar yang tumbuh di daerah tropis. 
Tanaman ini berasal dari familia Lamiaceae. Tanaman ini merupakan tanaman herba 
dengan siklus hidup tahunan dengan tinggi 0,5 sampai 1,5 m dengan batang beralur 
dan berbentuk persegi empat dengan berambut. Miyana merupakan tanaman dengan 
percabangan yang banyak. Daun miyana berbentuk bulat telur (Ovatus) dengan ujung 
meruncing (Acutus), tepi beringgit (Crenatus) dengan tulang daun menyirip 
(Penninervis) serta permukaan daun yang mengkilap. Daun miyana merupakan daun 
tunggal (Qalbi., dkk, 2017). 
Miyana termasuk kedalam familia Lamiaceae dalam genus Coleus. Di mana 
miyana memiliki bau aromatik (bau khas). Tanaman ini adalah tanaman yang 
memiliki warna dan bentuk yang memiliki ciri khas serta memiliki berbagai jenis 
yang bervariasi. Warna daun dari miyana bervariasi yaitu ada yang berwarna merah, 
ping, ungu, kuning, hijau dan coklat bahkan campuran dari beberapa warna tersebut 
(Surahmida dan Umarudin, 2019).  
Miyana (Coleus blumei) merupakan tanaman yang memiliki berbagai variasi 
warna daun yang berbeda-beda. Tanaman ini tumbuh di tanah perkebunan maupun di 
pekarangan rumah. Tanaman ini digunakan sebagai tanaman obat di beberapa Negara 







dikarenakan miyana memiliki berbagai senyawa yang bersifat farmakologi (Zhu, 
et.all, 2015). 
Daun miyana merupakan daun tunggal yang memiliki warna bervariasi yaitu 
ada yang memiliki warna ungu, ungu kecoklatan sampai berwarna ungu kehitaman. 
Tanaman ini masuk kedalam Lamiaceae yang dapat tumbuh dengan subur di daerah 
tropis. Di Indonesia sendiri tanaman ini disetiap daerah memiliki berbagai sebutan 
yang berbeda-beda ada yang menyebutnya miyana, mayana, iler dan pakadang 
(Rizal., dkk, 2015). 
 
 
Gambar 2. 1 morfologi miyana (Coleus blumei) 











Adapun susunan klasifikasi dari miyana (Coleus blumei) adalah sebagai 
berikut: 
Regnum : Plantae 
Divisi  : Magnoliophyta 
Kelas  : Magnoliopsida 
Ordo  : Lamiales 
Famili  : Lamiaceae 
Genus  : Coleus 
Spesies : Coleus blumei (Steenis., et.al, 2013). 
 
B.2 Tinjauan Umum tentang Senyawa Miyana (Coleus blumei) 
Miyana (Coleus sp.) adalah tanaman yang mudah untuk dibudidayakan serta 
dapat tumbuh di daerah tropis. Miyana (Coleus sp.) merupakan tanaman herbal yang 
digunakan dan dimanfaatkan dalam bidang medis dikarenakan memiliki senyawa 
flavonoid. Miyana dapat dijadikan alternatif pengobatan herbal di dunia. Salah 
satunya dapat digunakan sebagai antimalarial (Roviqowati., et al, 2019). 
Miyana (Coleus blumei) memiliki berbagai kandungan senyawa seperti 
flavonoid, tanin, asam rosmanik, quersetin, streptozocin, fitol, steroid, saponin dan 
minyak atsiri. Kandungan senyawa tersebut memiliki aktivitas farmakologis salah 
satunya quersetin yang digunakan sebagai antihistamin. Aktivitas biologis lain dari 
senyawa daun miyana yaitu dapat dijadikan sebagai antibakteri maupun antivirus 







Miyana (Coleus blumei) secara tradisional digunakan sebagai obat luar dan 
obat dalam. Bagian yang dapat dijadikan obat adalah akar dan daun. Miyana 
mengandung berbagai senyawa yang dapat dijadikan obat untuk menambah nafsu 
makan, obat bisul, obat wasir, obat nyeri menstruasi dan obat radang THT (telinga, 
hidung dan tenggorokan (Verawati., dkk. 2019). 
Metabolit sekunder yang paling banyak terkandung dalam miyana (Coleus 
scutellariodes) adalah asam rosmarinik (RA) dan antosianin. Senyawa ini tersebar 
luas di tanaman obat dalam famili Lamiaceae dan disintesis oleh molekul L-
Felalanin dan L-tyrosine. Senyawa ini merupakan sistem pertahan terhadap infeksi 
jamur dan bakteri (Zhu, et.all, 2015). 
Berdasarkan  penelitian yang telah dilakukan oleh Surahmida dan Umarudin 
(2019) didapatkan hasil bahwa terdapat 8 senyawa yang memiliki aktivitas biologis 
dan farmakologis dari daun miyana (Coleus blumei) yang didapatkan dari hasil 
analisis Gas Chromatography Mass Spectrophotometry (GCMS) dengan pelarut n-
heksana yaitu Hexahydro - 3H – 1 [2’trifluoromethyl]-6’[4”-trifluoromethylphenyl], 
2-methylthiophene, Z)-3-heptadecen-5-yne, Dotriacontane, Hexadecahydro-pyrene, 
Aristolone, Triacontane dan Octadecane. 
 
C. Tinjauan Umum tentang Antibiotik 
C.1 Tinjauan Umum tentang Antibiotik dan Mekanisme Kerja Antibiotik 
  Antibiotik merupakan obat yang biasa digunakan untuk membasmi 







dapat ditangani sistem pertahanan tubuh atau sistem imun akan tetapi kinerja dari 
sistem imun perlu adanya penggunaan antibiotik untuk menunjang kinerjanya. Salah 
satu antibiotik yang dapat digunakan untuk infeksi yang disebabkan mikroba yaitu 
ampisilin yang merupakan derivat dari penisilin. Ampisilin termasuk kedalam 
kelompok antibiotik jenis β-laktam yang memiliki spektrum antimikroba yang luas 
yang efektif untuk melawan mikroba gram positif maupun gram negatif. Ampisilin 
dapat digunakan sebagai obat untuk infeksi pada manusia yaitu infeksi pada saluran 
urin yang disebabkan Escherichia coli dan infeksi pada saluran pernafasan yang 
disebabkan Streptococcus pneumonia (Masrianto, Dkk., 2013). 
Mekanisme antibiotik ada yang menargetkan menyerang dinding sel (Cell 
wall) dari bakteri. Dinding sel tersebut tersusun atas peptidoglikan sehingga 
peptidoglikan mengalami pengikatan silang dari untaian glikus dengan bantuan 
enzim transglikosidase kemudian rantai peptida akan memanjang dan membentuk 
ikatan silang dari satu peptida ke peptida yang lainnya. Kemudian protein pengikat 
penisilin (PBP) akan menghubungkan bagian dari rantai peptida tersebut yang 
dihubungkan secara silang oleh residu glisin. Hubungan silang ini memperkuat 
dinding sel. Contohnya yaitu antibiotik golongan β-laktam dan glikopeptida yang 
menghambat sintesis dinding sel. Di mana cincin β-laktam meniru bagian D alanil 
yang biasanya diikat oleh PBP. Kemudian PBP akan berinteraksi dengan cincin β-
laktam dan tidak tersedia untuk sintesis peptidoglikan baru sehingga tidak terjadi 
pembentukan peptidoglikan baru yang akan menyebabkan lisis pada bakteri (Džidić 







Antibiotik diklasifikasikan berdasarkan mekanisme yaitu antibiotik yang 
menghambat sintesis sel bakteri dinding (penisilin dan sefalosporin), antibiotik yang 
mengganggu membran sel mikroorganisme, yang memengaruhi permeabilitas 
(beberapa agen antijamur), antibiotik yang menghambat sintesis protein dengan 
mempengaruhi fungsi 30S atau 50S subunit ribosom (tetrasiklin, makrolida, dan 
klindamisin), antibiotik yang yang menghambat langkah metabolisme penting dari 
mikroorganisme (sulfonamida dan trimethoprim), antibiotik yang mengganggu 
sintesis asam nukleat (metronidazol dan kuinolon). Resistensi juga bisa 
menyebabkan mutasi yang dihasilkan dari perubahan basa nukleotida tunggal 
menghasilkan resistensi, seperti yang telah diketahui dengan baik oleh 
aminoglikosida. Proses ini dapat terjadi melalui transduksi, transformasi atau 
konjugasi. Transduksi adalah proses di mana DNA eksogen ditransfer dari satu 
bakteriofage yang lain dengan intervensi bakteriofage. Sedangkan transformasi 
adalah proses di mana bakteri memperoleh segmen DNA yang bebas di lingkungan. 
Dan konjugasi di mana terjadi perpindahan materi genetik oleh sel ke sel secara 
kontak langsung, melalui pilus atau jembatan seks. Ini adalah mekanisme transfer 
antibiotik yang paling umum pada gen resistensi (Soares et al, 2012). 
 
C.2 Tinjauan Umum tentang Resistensi Antibiotik  
Resistensi antibiotik merupakan suatu kondisi dari bakteri atau virus untuk 
mempertahankan dirinya yaitu dengan memiliki mekanisme pertahanan terhadap 







infeksi pada manusia dikarenakan bakteri atau virus akan semakin parah. Pada tahun 
2013 di Amerika serikat terdapat 25.000 kematian disebabkan oleh resistensi 
antibiotik. Sedangkan di Eropa terdapat 28.000 jumlah kematian akibat resistensi 
antibiotik. Salah satu mekanisme penularan resistensi ini disebabkan penularan 
secara langsung seperti melalui hasil olahan yang terbuat dari hewan yaitu daging, 
susu, telur (Hellen et.al, 2016). 
Terjadinya bakteri yang resisten terhadap antibiotik erat kaitannya dengan 
penggunaan agen yang berasal dari pangan yang bersumber dari hewan. Infeksi yang 
terjadi pada manusia yang melibatkan bakteri yang telah resisten terhadap antibiotik 
telah meningkat secara umum yang disebabkan oleh pangan asal hewan yang telah 
disuntikkan antibiotik akan menyebabkan adanya residu antibiotik sehingga infeksi 
yang disebabkan oleh mikroba patogen sudah tidak dapat lagi ditangani dan 
diberikan antibiotik (Hiroi et.al, 2012). 
D. Tinjauan Umum tentang MRSA (Methicillin Resistent Staphylococcus aureus) 
MRSA (Methicillin Resistent Staphylococcus aureus) adalah salah satu 
penyebab dari terjadinya suatu penyakit yang didapatkan setelah mendapatkan suatu 
tindakan medis baik di klinik, puskesmas maupun di rumah sakit. Infeksi nosokomial 
terjadi karena adanya tindakan medis seperti penggunaan alat bantu, pemberian 
anibiotik secara bertahap, tindakan pembedahan, serta pascaoperasi. Infeksi ini terus 







MRSA merupakan Staphylococcus aureus yang resisten terhadap antibiotik 
yang disebabkan adanya ekspresi dari penicillin binding protein (PBP2a) yang 
memiliki afinitas yang sangat rendah terhadap antibiotik khususnya golongan β-
laktam. Adanya afinitas ini menyebabkan proses biosintesis peptidoglikan tetap 
berjalan dikarenakan Protein binding protein 2a (PBP2a) tidak dapat berikatan 
dengan antibiotik β-laktam. Hal ini terjadi dikarenakan MRSA memiliki SCCmec 
(Staphylococcus Cassete Chromosome mec) yang merupakan pembawa dari gen 
pengkode Protein binding protein 2a (PBP2a) yaitu gen mecA (Deurenberg and 
Stobberingh, 2008). 
MRSA (Methicillin Resistent Staphylococcus aureus) adalah salah satu 
bakteri yang merupakan bakteri penyebab infeksi nosokomial. Infeksi ini 
menyebabkan bertambahnya morbiditas dan mortalitas serta menambah jumlah biaya 
perawatan. MRSA (Methicillin Resistent Staphylococcus aureus) memiliki 
kemampuan dan ketahanan hidup 7 hari - 7 bulan pada permukaan yang kering. Dan 
tetap bersifat virulensi kurang dari 10 hari pada permukaan yang kering sehingga 
masih dapat menyebabkan infeksi suatu penyakit (Asri, dkk. 2017). 
MRSA (Methicillin Resistent Staphylococcus aureus) merupakan bakteri 
Staphylococcus aureus yang memiliki kekebalan pada antibiotik yang disebabkan 
karena adanya perubahan genetik karena adanya paparan dari terapi dan dosis 
antibiotik yang diberikan secara tidak rasional. Adapaun faktor-faktor terjadinya 
MRSA ini yaitu lingkungan serta beberapa aktivitas yang dilakukan seperti kontak 







seperti riwayat perawatan, riwayat infeksi penyakit lain dan riwayat operasi 
(Mahmudah, dkk. 2013).  
MRSA (Methicillin Resistent Staphylococcus aureus) merupakan salah satu 
penyakit nosokomial yang menyebar dengan cepat di antara pasien di Rumah sakit 
yang menyebabkan penanganan dan pengobatan tidak tepat dikarenakan belum 
adanya obat yang dapat menyembuhkan penyakit ini serta kemampuan dari bakteri 
yang berevolusi untuk bertahan melawan antibiotik yang biasa digunakan (Mun., 
et.all, 2013).   
E. Tinjauan Umum tentang Mekanisme resistensi pada MRSA (Methicillin 
resistent Staphylococcus aureus) 
Terdapat dua kelas dari Penicillin binding protein yaitu HMM (High 
molecular mass) dan LMM (Low molecular mass). Pada HMM (High molecular 
mass) terdiri dari dua kelas yaitu A dan B. HMM kelas A berfungsi dalam reaksi 
katalis transpeptidase dan reaksi transglykosilasi sedangkan hmm kelas B hanya 
berfungsi dalam katalis reaksi transpeptidase. Pada LMM (Low molecular mass) 
regulasi pada peptidoglikan. Pada MRSA (Methicillin resistent Staphylococcus 
aureus) terdapat Penicillin binding protein 2a yang termasuk dalam kelas HMM 
(High molecular mass) yaitu kelas B yang hanya terlibat dalam proses 
transpeptidase. Adanya Penicillin binding protein 2a mengakibatkan terjadinya 
resistensi. Adapun mekanisme dari resistensi pada MRSA (Methicillin resistent 








Gambar 2.2 mekanisme resistensi MRSA (Methicillin resistent Staphylococcus 
aureus) 
Sumber: (Shalaby., et.al, 2020). 
 
Mekanisme resistensi pada MRSA (Methicillin resistent Staphylococcus 
aureus) terjadi berdasarkan keberadaan antibiotik β-laktam. Pada Gambar 2.2 
bagian kiri mekanisme resistensi terjadi tanpa adanya antibiotik β-laktam di mana β-
laktam merupakan inducer sehingga transkripsi dari blal yang meregulator blaZ dan 
mecI yang meregulator mecA sehingga mecA tidak berjalan dan tidak dapat 
mengkodekan PBP2a dan menginaktifkan protease. Pada bagian kanan mekanisme 
yang terjadi yaitu terjadi proses pembentukan β-laktamase oleh blal yang 
meregulator blaZ sehingga terjadi transkripsi. Kemudian β-laktamase ini akan 
membuka cincin dan menginaktifasi antibiotik β-laktam. Mekanisme yang kedua 
yaitu dengan pembentukan PBP2a yang dikodekan oleh gen mecA. Di mana mecR1 







berjalan yang menyebabkan afinitas dari Penicillin binding protein rendah. Karena 
adanya afinitas yang rendah menyebabkan situs aktif Ser403 tertutup sehingga 
antibiotik β-laktam tidak dapat berikatan dengan sisi aktif Ser403 yang menyebabkan 
tidak terjadinya pengikatan dan tidak terjadi hidrolisis. Situs aktif dari penicillin 
binding protein 2a yaitu Ser403 tertutup karena adanya perubahan konformasi yang 
disebabkan adanya proses transpeptidase yang tinggi. Situs Ser403 yang tertutup 
mengakibatkan antibiotik tidak dapat mengakses situs aktif ini dan menyebabkan 
tidak terjadinya pengikatan oleh antibiotik. Sehingga Ceftaroline akan mengikat pada 
situs allosterik yang menyebabkan perubahan konformasi yang akan mengarah ke 
pembukaan situs aktif Ser403. Kemudian Ceftaroline akan mengasilasi Ser403 dan 
menghambat PBP2a.  
Struktur dari penicillin binding protein 2a (PBP2a) memiliki situs aktif yang 
tertutup yang menyebabkan antibiotik golongan β-laktam tidak dapat mengakses 
situs aktif dari penicillin binding protein yang mengikat antibiotik sehingga 
menyebabkan tidak terjadi pengikatan silang antara peptidoglikan dengan antibiotik. 
Selain itu, pada MRSA (Methicillin resistent antibiotik Staphylococcus aureus) 
memiliki strain yang resisten terhadap antibiotik dikarenakan adanya hasil dari 
biosintesis penicillin binding protein dengan afinitas yang rendah yaitu PBP2a, 
PBP2‟ atau mecA (Fishovitz., et.al, 2014) 
Respon ini diatur oleh kromosom mecdivergon yang mengkode transduksi 







dari domain metaloprotease dan domain sensor ekstraseluler yang mengkode 
produksi  β-lactamase (Marrero, et al. 2006). 
F. Tinjauan Umum tentang In Silico dan Molecular Docking 
In silico merupakan salah satu metode yang digunakan untuk mencari 
senyawa yang dapat dijadikan sebagai kandidat obat. Penggunakan metode studi in 
silico ini memiliki banyak keuntungan diantaranya yaitu mengurangi jumlah hewan 
coba yang digunakan dan dibutuhkan pada saat percobaan serta dapat mengetahui 
mekanisme senyawa kandidat obat terhadap targetnya dalam bentuk visualisasi 
(Mirza, 2019).  
In silico adalah salah satu metode yang merupakan kemajuan dari studi imun 
informatika yang memprediksi molekul baru serta fungsinya. Metode ini membantu 
memilih molekul yang lebih baik sebelum dilakukan pengujian secara in vitro atau 
kondisi in vivo. Metode ini dilakukan untuk mendesain, memperediksi sifat 
stabilitas, fisika, kimia dan mengoptimalkan ekspresi dari host (Dana, et.al., 2020). 
In silico mengambil peranan penting dalam katalisis homogen. In silico 
membantu dalam menafsirkan hasil penelitian, menafsirkan interaksi pada obat dan 
target reseptor serta memprediksi aktivitas katalitik dan selektivitas. Metode ini juga 
digunakan untuk membuat visualisasi dari molekul sederhana tiga dimensi (3D) yang 
dapat dengan mudah dilakukan atau bahkan digabungkan dengan real time (Foscato, 
et. All, 2020). 
 In silico adalah suatu istilah yang menggambarkan simulasi yang dilakukan 







digunakan pada workshop dengan judul Celluler automata: Theory and Apllication. 
Penggunaan in silico dapat berkontribusi dalam penangan penyakit baru dan 
pengembangan suatu obat (khaerunnisa., dkk, 2020). 
Molecular docking adalah metode yang berbasis komputasi. Metode ini dapat 
digunakan untuk mencari pola interaksi yang paling tepat antara molekul ligan dan 
reseptor. Saat ini penelitian dengan menggunakan metode komputasi sangat penting 
diberbagai aspek penelitian pada bidang biologi dan medis. Salah satu manfaat dari 
penggunaan metode ini yaitu dapat dilihat dalam berbagai proses penemuan dan  
pembuatan obat (Widodo, 2018). 
Molecular docking merupakan salah satu pemodelan komputasi yang berasal 
dari struktur kompleks yang terbentuk dari dua atau lebih suatu interaksi molekuler. 
Contohnya seperti protein dengan asam nukleat. Dalam hal ini dilakukan untuk 
mendesain kandidat obat baru yang dimulai dari pencarian dan pembentukan 
struktur, kemudian proses docking sampai proses pengikatan oleh molekul tersebut 
(Ruyck, et.all, 2016). 
Molecular docking dapat digunakan untuk membuat dan mengetahui interaksi 
antara molekul kecil dan molekul besar seperti protein serta mengetahui aktivitas 
pengikatan protein target dan proses biokimia. Metode ini melibatkan dua proses 
atau langkah dasar dalam prediksi yaitu konformasi dan posisi ligan serta 
pengikatannya. Kedua yaitu metode pengambilan sampel serta skema analisis akhir 







Uji in silico dilakukan untuk memprediksi aktivitas molekul dengan sel target 
yang dipilih dengan cara melakukan docking. Docking bertujuan untuk 
menyesuaikan dan menyelaraskan suatu molekul kecil (ligan) ke dalam sel target 
yaitu molekul besar (protein). Hasil dari docking ini berupa nilai Rerank score (RS) 
atau nilai energi. Docking ini sangat penting dalam dunia medis dalam merancang, 
optimasi serta menemukan obat (Hardjono, 2015). 
Terdapat beberapa software yang digunakan dalam moleculer docking yaitu 
discovery studio yang dapat digunakan untuk mengedit, visualisasi, membuka dan 
melakukan analisis data. AutoDock Vina yang digunakan untuk melakukan scoring 
atau screening virtual. PyMOL yang digunakan untuk menampilkan gambar 3D serta 
untuk memahami struktur biologi. Serta situs website yaitu PDB (Protein data bank) 
(https://www.rcsb.org/) yang digunakan untuk mengunduh makromolekul biologis. 
PubChem (https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/) yang digunakan untuk mengunduh 
struktur 3D senyawa ligan atau senyawa kimia yang digunakan dalam penambatan. 
Pass Server (Way2Drug) (https://www.pharmaexpert.ru/passonline/) yang digunakan 
untuk bioaktivitas dari senyawa tersebut (Widodo, dkk., 2018).  
Menurut Stefaniu (2019) terdapat beberapa langkah yang digunakan untuk 
mempelajari Molecular docking yaitu sebagi berikut: 
1. Preparasi ligan, optimalisasi ligan dan analisis struktur 3D. Diantara beberapa 







2. Preparasi reseptor. Penggunaan protein harus fleksibel dalam mengikat 
ligannya sehingga molekul air harus di lepaskan sebelum melakukan 
penambatan. 
3. Identifikasi binding site. Langkah ini memiliki peranan penting dalam 
merancang obat dengan komputasi yang digunakan untuk mengidentifikasi 
dan menganalisa lokasi yang mengikat dan memprediksi reseptor. 
G. Kerangka pikir 
 
Input  
• Daun miyana (Coleus blumei) adalah tanaman yang mudah 
untuk dijumpai serta memiliki banyak senyawa yang dapat 
digunakan dan dimanfaatkan masyarakat. 
• Pengujian komputasi 
• Daun miyana (Coleus blumei) memiliki senyawa yang dapat 
dijadikan antibiotik 
Proses 
• Pembuatan data mining (Screening) 
• Preparasi data mining (Ligan dan Reseptor target) 
• Analisis scoring Molecular docking 
• Interpretation  
 
Output  
• Dideteksi potensi kandungan senyawa pada daun miyana 








A. Jenis dan Pendekatan Ilmiah 
Adapun jenis penelitian ini adalah penelitian kualitatif dengan pendekatatan 
eksploratif untuk mengetahui penambatan ligan dari senyawa pada daun miyana 
(Coleus blumei) terhadap reseptor yang berperan penting dalam menyebabkan 
resistensi pada Staphylococcus aureus yaitu protein methicillin resistent mecR1, 
Mutan penicillin - binding protein 2a (PBP2a atau PBP2′) dan Oxacilloyl-acylated 
mecR1 extracellular antibiotic-sensor dengan menggunakan metode molecular 
docking.  
B. Waktu dan Lokasi Penelitian 
Adapun waktu dilaksanakannya penelitian ini yaitu pada bulan Agustus-
Oktober 2020. 
C. Variabel Penelitian 
Adapun penelitian ini menggunakan variabel tunggal yaitu potensi 
kandungan senyawa pada daun miyana (Coleus blumei) yang dapat di jadikan 







D. Definisi Operasional Penelitian 
Adapun definisi operasional dari penelitian ini yaitu sebagai berikut: 
1. Miyana (Coleus blumei) merupakan tanaman yang mengandung senyawa 
yang memiliki khasiat dan dapat dijadikan tanaman herbal. Terutama pada 
bagian daun yang mengandung senyawa yang dapat dijadikan sebagai 
antibiotik. 
2. Bakteri resisten merupakan bakteri yang memiliki pertahanan terhadap 
beberapa antibiotik salah satunya yaitu bakteri MRSA (Methicillin Resistent 
Staphylococcus aureus). MRSA (Methicillin Resistent Staphylococcus 
aureus) adalah Staphylococcus aureus yang resisten terhadap antibiotik yang 
disebabkan karena adanya ekspresi dari penicillin binding protein (PBP2a) 
dengan afinitas yang sangat rendah terhadap antibiotik khususnya golongan 
β-laktam 
E. Instrument Penelitian 
1. Alat  
Adapun alat yang digunakan dalam penelitian ini terdiri dari dua yaitu 
perangkat keras dan perangkat lunak. Adapun perangkat keras yang digunakan pada 
penelitian ini yaitu laptop ASUS X441B dengan spesifikasi RAM DDR 4G, 
Processor AMD Dual Core A9-9425. Up to 3.7 GHz, memory 4GB serta laptop 






Adapun perangkat lunak yang digunakan pada penelitian ini yaitu aplikasi 
PyRx 0.8, Discovery Studio 2019 Client, PyMOL, situs website Pass Server 
(Way2Drug) (https://www.pharmaexpert.ru/passonline/), situs website SWISSADME 
(http://lmmd.ecust.edu.cn/admetsar2/) dan Screening data mining dengan situs 
PubChem (https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/) dan PDB (Protein data bank) 
(https://www.rcsb.org/).  
 
2. Bahan  
Adapun bahan yang digunakan dalam penelitian ini yaitu sebagai berikut 
2.1 Struktur 3D dan 2D dari senyawa hasil GCMS daun miyana (Coleus 
blumei).  
Adapun senyawa ligan yang digunakan dan telah diunduh dengan format sdf 
pada situs website PubChem adalah sebagai berikut: 
Tabel 3.2.2.1 Daftar senyawa ligan yang digunakan 



































7 Aristolone  
 












Adapun senyawa yang digunakan pada penelitian ini yaitu Hexahydro-3H-
1[2’trifluoromethyl]-6’[4”-trifluoromethylphenyl]-, 2-methylthiophene, Z)-3-
heptadecen-5-yne, Octadecane, dotriacontane, hexadecahydro-pyrene, aristolone, 
triacontane. Struktur 3D dan 2D dari senyawa tersebut yang diunduh melalui situs 
website PubChem (https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/) dalam bentuk SDF. 
2.2 Struktur 3D ligan kontrol 
Adapun senyawa ligan kontrol yang digunakan dan telah diunduh dengan 
format sdf melalui situs website PubChem (https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/) 
dalam bentuk SDF adalah sebagai berikut: 
Tabel 3.2.2. 2 Daftar senyawa ligan kontrol yang digunakan yang telah di unduh di 
situs PubChem dalam bentuk sdf 
No Nama ligan Sruktur 3D Ligan  






















Adapun senyawa yang digunakan sebagai ligan kontrol yaitu Pnm 
C16 H20 N2 O4 S sebagai kontrol pada protein Methicillin resistent mecR1, Ion 
cadmium sebagai kontrol dari mutan penicillin-binding protein 2a (PBP2a atau 
PBP2′) dan 2r,4s)-5,5-Dimethyl-2-[(1r)-1-{[(5-Methyl-3-Phenyl-1,2-Oxazol-4-
Yl)Carbonyl] Amino}-2-Oxoethyl]-1,3-Thiazolidine-4-Carb Oxylic Acid sebagai 
kontrol dari Oxacilloyl-acylated mecR1 extracellular antibiotic-sensor 
2.3 Bank Data Protein 
Adapun reseptor target (Makromolekul) yang digunakan dalam penelitian ini 
yaitu protein Methicillin resistent mecR1, Mutan penicillin-binding protein 2a 
(PBP2a atau PBP2′) dan Oxacilloyl-acylated mecR1 extracellular antibiotic-sensor 
yang di unduh melalui situs website PDB (Protein Data Bank) 
(https://www.rcsb.org/). 
Tabel 3.2.2. 3 Daftar makromolekul (Protein) target  



























F. Prosedur Kerja 
Adapun prosedur kerja dalam penelitian yaitu sebagai berikut: 
1. Screening data mining (Pencarian struktur tiga dimensi dan dua dimensi 
serta prediksi aktivitas biologi) 
1.1 Pencarian struktur 3D dan 2D Ligan  
Adapun prosedur kerja dalam mencari struktur ligan 3D dan 2D yaitu 
senyawa dari Hexahydro-3H-1[2’trifluoromethyl]-6’[4”-trifluoromethylphenyl]-, 2-
methylthiophene, Z)-3-heptadecen-5-yne, Octadecane, dotriacontane, 
hexadecahydro- pyrene, aristolone, triacontane di cari di situs website PubChem 







Gambar 3.1. 1 situs website Pubchem 
Sumber : https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/  
1.2 Pencarian struktur makromolekul target 
Adapun prosedur kerja dalam mencari struktur makromolekul target yaitu 
pertama-tama ditentukan makromolekul yang akan menjadi target reseptor yaitu 
protein Methicillin resistent mecR1, Mutan penicillin-binding protein 2a (PBP2a 
atau PBP2′) dan Oxacilloyl-acylated mecR1 extracellular antibiotic-sensor. 
Kemudian diunduh dalam bentuk format *pdb melalui situs website PDB (Protein 
data bank) (https://www.rcsb.org/)  
 







1.3 Prediksi aktivitas biologi 
Adapun prosedur kerja dalam mencari prediksi aktivitas biologi yaitu dengan 
menyalin canonical SMILES yang terdapat pada masing-masing senyawa yang telah 
dicari di website PubChem. Kemudian canonical SMILES tersebut dimasukkan 
kedalam kolom get prediction pada Way2Drug 
(http://pharmaexpert.ru/PASSonline/index.php). Serta dapat dicari di situs website 
SWISSADME (http://lmmd.ecust.edu.cn/admetsar2/). 
 
Gambar 3.1 3 situs website Way2Drug 
Sumber: http://pharmaexpert.ru/PASSonline/index.php 
 
2. Preparation (Penyiapan Struktur Ligan dan Makromolekul) 
2.1 Preparation Ligan 
Adapun prosedur kerja dalam penyiapan ligan dilakukan dengan 
menggunakan autodock tools. Dengan cara ligan yang telah diunduh dalam format 






kemudian senyawa ligan tersebut di minized selected lalu di convert to pdb kemudian 
disimpan dalam bentuk format pdbqt.  
2.2 Preparation Makromolekul 
Adapun prosedur kerja dalam penyiapan makromolekul dilakukan dengan 
menggunakan Discovery studio. Dengan cara protein yang telah diunduh dalam 
format pdb diinput kedalam pada aplikasi Discovery studio kemudian dipisahkan dari 
senyawa lainnya selain protein dan active site lalu disimpan dalam bentuk format 
pdb.  
3. Penambatan molekul dan scoring 
 Adapun prosedur kerja dalam penambatan molekul dilakukan dengan 
menggunakan PyRx 0.8 dengan cara ligan dan makromolekul  (protein) yang telah 
dipreparasi dan diunduh dalam format pdb ditambahkan kedalam vina wizard yang 
terdapat pada aplikasi PyRx 0.8 kemudian diklik forward lalu ditempatkan grid box 
disesuaikan dengan active site setiap protein setelah itu dilanjutkan forward dan 
ditunggu hasil scoringnya kemudian hasil tersebut disimpan. 
4. Analisis hasil penambatan (scoring) 
Adapun prosedur kerja dalam analisis hasil penambatan dilakukan dengan 
menggunakan PyMOL dan Discovery studio. Dengan menggunakan hasil scoring 
yang telah dilakukan. Adapun prosedur kerja dalam visualisasi interaksi ikatan dalam 
bentuk 3D dan 2D dilakukan menggunakan software Discovery studio dengan cara 
hasil analisis pada PyMOL yang telah disimpan dalam bentuk pdb diinput kedalam 






HASIL DAN PEMBAHASAN 
 
A. Hasil Penelitian  
1. Penambatan makromolekul dan ligan 
Penambatan makromolekul dengan ligan menggunakan Autodock vina yang 
terdapat pada software PyRx. Adapun hasil dari penambatan makromolekul dan ligan 
adalah sebagai berikut. 






























-9,0 1,981 2,169 
2-methylthiophene -3,5 0,89 2,685 
Z)-3-heptadecen-5-
yne 
-4,1 16,38 19,146 
Octadecane -5,0 1,455 2,463 
Dotriacontan -5,2 2,00 5,652 
Hexadecahydro-
pyrene 
-7,4 1,85 2,09 
Aristolone -6,8 1,674 2,16 





C16 H20 N2 O4 S 
(Penicillin) 



















-8,3 1,446 2,334 
2-methylthiophene -3,1 1,537 2,587 
Z)-3-heptadecen-5-
yne 
-4,1 1,819 5,793 
Octadecane -3,8 1,007 1,931 
Dotriacontan -4,0 1,8872 4,545 
Hexadecahydro-
pyrene 
-5,9 1,775 2,515 
Aristolone -6,1 2,176 3,346 






















Carb Oxylic Acid 






-8,1 2,02 3,42 
2-methylthiophene -2,9 1,693 2,639 
Z)-3-heptadecen-5-
yne 
-3,6 1,996 4,624 
Octadecane -3,8 0,785 4,444 
Dotriacontan -3,8 1,557 5,215 
Hexadecahydro-
pyrene 
-6,3 1,001 4,193 
Aristolone -6,0 1,542 2,623 









2. Visualisasi interaksi ligan dan protein 
a. Penambatan mutan penicillin-binding protein 2a (PBP2a atau PBP2′) dengan 
senyawa ligan 
  
(a)                                (b) 
Gambar 4.2.a. 1 (a) visualisasi 2D; (b). visualisasi 3D interaksi Hexahydro-3H-
1[2’trifluoromethyl]-6’[4”-trifluoromethylphenyl]- dengan mutan penicillin-binding 
protein 2a (PBP2a atau PBP2′). 
  
(a)                                (b) 
Gambar 4.2.a. 2 (a) visualisasi 2D; (b). visualisasi 3D interaksi Aristolone dengan 







(a)                                (b) 
Gambar 4.2.a. 3 (a) visualisasi 2D; (b). visualisasi 3D interaksi hexadecahydro-
pyrene dengan mutan penicillin-binding protein 2a (PBP2a atau PBP2′). 
 
(a)                              (b) 
Gambar 4.2.a. 4  (a) visualisasi 2D; (b). visualisasi 3D interaksi Dotriacontane 
dengan mutan penicillin-binding protein 2a (PBP2a atau PBP2′). 
  
(a)                                (b) 
Gambar 4.2.a. 5 (a) visualisasi 2D; (b). visualisasi 3D interaksi Octadecane dengan 







(a)                                (b) 
Gambar 4.2.a. 6 (a) visualisasi 2D; (b). visualisasi 3D interaksi Triacontane dengan 
mutan penicillin-binding protein 2a (PBP2a atau PBP2′). 
  
(a)                               (b) 
Gambar 4.2.a. 7 (a) visualisasi 2D; (b). visualisasi 3D interaksi Z)-3-heptadecen-5-
yne dengan mutan penicillin-binding protein 2a (PBP2a atau PBP2′). 
  
(a)                               (b) 
Gambar 4.2.a. 8 (a) visualisasi 2D; (b). visualisasi 3D interaksi 2-methylthiophene 






b. Penambatan Protein Methicillin resisten mecR1 dengan senyawa ligan 
 
(a)                                (b) 
Gambar 4.2.b. 1 (a) visualisasi 2D; (b). visualisasi 3D interaksi Hexahydro-3H-
1[2’trifluoromethyl]-6’[4”-trifluoromethylphenyl]- dengan Protein Methicillin 
resisten mecR1 
 
(a)                                (b) 
Gambar 4.2.b. 2 (a) visualisasi 2D; (b). visualisasi 3D interaksi Dotriacontane 
dengan Protein Methicillin resisten mecR1 
 
(a)                                (b) 
Gambar 4.2.b. 3 (a) visualisasi 2D; (b). visualisasi 3D interaksi 2-methylthiophene 







(a)                                (b) 
Gambar 4.2.b. 4 (a) visualisasi 2D; (b). visualisasi 3D interaksi Octadecane dengan 
Protein Methicillin resisten mecR1 
  
(a)                                (b) 
Gambar 4.2.b. 5 (a) visualisasi 2D; (b). visualisasi 3D interaksi Triacontane dengan 
Protein Methicillin resisten mecR1 
 
(a)                                (b) 
Gambar 4.2.b. 6 (a) visualisasi 2D; (b). visualisasi 3D interaksi Aristolone dengan 







(a)                                      (b) 
Gambar 4.2.b. 7  (a) visualisasi 2D; (b). visualisasi 3D interaksi Z)-3-heptadecen-5-
yne dengan Protein Methicillin resisten mecR1 
  
(a)                                    (b) 
Gambar 4.2.b. 8  (a) visualisasi 2D; (b). visualisasi 3D interaksi Hexadecahydro-











c. Penambatan Oxacilloyl-acylated mecR1 extracellular antibiotic-sensor dengan 
senyawa ligan 
 
(a)                               (b) 
Gambar 4.2.c. 1 (a) visualisasi 2D; (b). visualisasi 3D interaksi Hexahydro-3H-
1[2’trifluoromethyl]-6’[4”-trifluoromethylphenyl]- dengan Oxacilloyl-acylated 
mecR1 extracellular antibiotic-sensor 
 
(a)                                  (b) 
Gambar 4.2.c. 2 (a) visualisasi 2D; (b). visualisasi 3D interaksi 2-methylthiophene 










(a)                                    (b) 
Gambar 4.2.c. 3 (a) visualisasi 2D; (b). visualisasi 3D interaksi Octadene  dengan 




(a)                                (b) 
Gambar 4.2.c. 4 (a) visualisasi 2D; (b). visualisasi 3D interaksi Aristolone dengan 







(a)                                       (b) 
Gambar 4.2.c. 5 (a) visualisasi 2D; (b). visualisasi 3D interaksi Z)-3-heptadecen-5-
yne dengan Oxacilloyl-acylated mecR1 extracellular antibiotic-sensor 
 
 
(a)                                      (b) 
Gambar 4.2.c. 6 (a) visualisasi 2D; (b). visualisasi 3D interaksi Dotriacontane 







(a)                                (b) 
Gambar 4.2.c. 7 (a) visualisasi 2D; (b). visualisasi 3D interaksi Triacontane dengan 




(a)                                 (b) 
Gambar 4.2.c. 8 (a) visualisasi 2D; (b). visualisasi 3D interaksi Hexadecahydro-







3. Analisis Lipinski rule of five 






























































Daun miyana (Coleus bumei) merupakan tanaman herbal yang sangat 
diminati dan disukai oleh masyarakat. Selain mudah didapatkan, miyana (Coleus 
blumei) ini mengandung senyawa yang sangat bermanfaat bagi tubuh salah satunya 
untuk dijadikan obat asma dan dapat dijadikan antibiotik. Terdapat metode yang 
dapat digunakan untuk mengetahui efektivitas dari suatu senyawa terhadap suatu 






visualisasi yaitu dengan menggunakan metode in silico. In silico merupakan salah 
satu metode yang digunakan untuk mencari kandidat senyawa dari suatu obat. 
Molecular docking adalah salah satu pemodelan komputasi yang berasal dari struktur 
kompleks yang terbentuk dari dua atau lebih suatu interaksi molekuler. 
1. Preparasi dan prediksi aktivitas biologi   
Struktur makromolekul yang diperoleh dari PDB (Protein data bank) 
didapatkan hasil bahwa terdapat tiga protein yang digunakan sebagai makromolekul 
reseptor yaitu protein methicillin resistent mecR1 pada strain 27r Staphylococcus 
aureus resisten methicillin dengan identitas 2IWC yang diperoleh dari difraksi sinar-
X dengan resolusi 1.80 Å , Mutan penicillin-binding protein 2a (PBP2a atau PBP2′) 
pada Staphylococcus aureus subs. N315 dengan identitas 1VVQ yang diperoleh dari 
difraksi sinar-X dengan resolusi 2.10 Å, dan Oxacilloyl-acylated mecR1 
extracellular antibiotic-sensor pada Staphylococcus aureus dengan identitas 2IWD 
yang diperoleh dari difraksi sinar-X dengan resolusi 2.40Å. Dalam pengunduhan 
makromolekul terdapat beberapa hal yang harus diperhatikan yaitu protein tersebut 
memiliki ramachandran outliers yang mendekati 0 (mendekati warna biru) hal ini 
dikarenakan protein ini memiliki keakuratan yang terbaik.  
Struktur makromolekul tersebut telah terikat oleh molekul penambat yaitu air 
dan ligan kontrol yaitu Pnm C16 H20 N2 O4 S sebagai kontrol pada protein methicillin 
resistent mecR1, Ion kadmium sebagai kontrol dari mutan penicillin-binding protein 
2a (PBP2a atau PBP 2′) dan 2r,4s)-5,5-Dimethyl-2-[(1r)-1-{[(5-Methyl-3-Phenyl-1,2-






sebagai kontrol dari Oxacilloyl-acylated mecR1 extracellular antibiotic-sensor yang 
dapat menganggu jalannya proses docking sehingga molekul air dan ligan kontrol 
tersebut harus dihilangkan dengan cara di preparasi pada Discovery studio. Hal ini 
sesuai dengan teori Muttaqin, dkk (2019) yang mengemukakan bahwa molekul air 
dapat menganggu proses simulasi docking sehingga molekul air tersebut harus 
dihilangkan terlebih dahulu dengan tujuan untuk memastikan interaksi yang 
berlangsung saat proses docking adalah ligan dan reseptor. 
Prediksi aktivitas biologi dapat diketahui dengan cara mencari di situs dengan 
menggunakan situs website SWISSADME (http://lmmd.ecust.edu.cn/admetsar2/) dan 
juga Way2Drug (http://pharmaexpert.ru/PASSonline/index.php). Hasil yang 
didapatkan adalah dari ke delapan senyawa uji yaitu terdapat 7 senyawa yang dapat 
dikatakan akurat dan baik yaitu Hexahydro-3H-1[2’trifluoromethyl]-6’[4”-
trifluoromethylphenyl]-, Z)-3-heptadecen-5-yne, Octadecane, dotriacontane, 
hexadecahydro-pyrene, aristolone, triacontane dengan nilai Pa lebih besar 
dibandingkan nilai Pi. Sedangkan terdapat 1 senyawa yang tidak akurat yaitu 2-
methylthiophene hal ini dikarenakan nilai dari nilai Probability activity (Pa) dan 
Probability in activity (Pi) yang kurang dari 7. Hal ini sesuai dengan teori Widodo, 
dkk (2018) yang menyatakan senyawa lain yang telah diketahui potensinya 
berdasarkan gugus fungsinya maka senyawa baru dapat diketahui dan diprediksi 
potensinya dengan menggunakan gugus fungsi dari senyawa yang lain dengan  
menggunakan Pass Server (http://pharmaexpert.ru/PASSonline/index.php). Hasil 






eksperimental tinggi yaitu apabila nilai dari nilai Probability activity (Pa) lebih dari 
0,7 (Pa>0,7) kemudian nilai dari Probability activity (Pa) lebih rendah dibandingkan 
Probability in activity (Pi) (Pa>Pi).  
2. Penambatan makromolekul dengan ligan 
Penambatan makromolekul dengan ligan dilakukan dengan menggunakan 
autodock vina yang terdapat pada PyRx. Protein dan ligan yang digunakan pada 
tahap ini telah di optimasi di mana protein dioptimasi dengan menggunakan 
discovery studio sedangkan ligan dengan open babel yang terdapat pada aplikasi 
PyRx. Selanjutnya dilakukan docking dengan cara memasukkan protein dan ligan 
pada vina wizard kemudian dilakukan forward lalu dilakukan pencarian optimum 
global dengan local search atau pencarian optimum terlokalisasi. Masing-masing 
volume grid box yang digunakan berbeda antara satu protein dengan protein lainnya. 
Volume grid box yang digunakan untuk protein dengan kode protein 1VQQ: (x=1.64 
y=36.8 dan z=47.9), 2IWC: (x=27.9439 y=6,38 dan z=87,19), dan 2IWD: (x=28,07 
y= 6,12 dan z= 85,9). 
Dari keseluruhan proses penambatan yang telah dilakukan didapatkan hasil 
bahwa dari kedelapan senyawa uji yang telah ditambatkan dengan ketiga protein 
target terdapat satu senyawa yang berpotensi sebagai antibiotik antibiotik resisten 
MRSA (Methicillin Resistent Staphylococcus aureus) yaitu Hexahydro-3H-
1[2’trifluoromethyl]-6’[4”-trifluoromethylphenyl]- dengan hasil scoring 
mendapatkan nilai energi bebas pengikatan ∆Gbind yang paling kecil dibandingkan 






(2018) dan Kartasasmita (2009) yang mengemukakan bahwa semakin kecil hasil 
scoring atau nilai energi bebas pengikatan ∆Gbind  dari suatu senyawa ligan uji 
dengan makromolekul reseptor  maka semakin tinggi tingkat afinitas dari senyawa 
ligan terhadap makromolekul reseptornya yang artinya kompleks ligan dan reseptor 
tersebut akan semakin stabil dan apabila semakin rendah nilai ∆Gbind maka reaksi 
yang terjadi berjalan spontan. Penambatan ligan dan makromolekul dapat dikatakan 
baik jika nilai dari Root Mean Square Deviation (RMSD) memiliki nilai yang lebih 
kecil dari ligan copy atau sama dengan dua. ∆G < 0 (reaksi akan berlangsung secara 
spontan), ∆G = 0 (reaksi akan berjalan reversible) dan ∆G > 0 (reaksi tidak berjalan) 
Nilai dari energi ikatan atau Rerank score menunjukkan hasil jumlah dari 
energi yang dibutuhkan dalam membentuk suatu ikatan antara ligan dan reseptor. 
Nilai rerank score (RS) yang dihasilkan semakin kecil mengindikasikan ikatan 
tersebut akan semakin stabil. Apabila ikatan ligan dan reseptor semakin stabil maka 
dapat diprediksi aktivitasnya juga semakin tinggi (Hardjono, 2015). 
Tujuan dari scoring atau penilaian terhadap hasil penambatan yaitu untuk 
mengetahui senyawa mana yang memiliki efektivitas pada makromolekul reseptor. 
Dalam penililaian ini dapat dilihat dari beberapa komponen energi seperti ikatan 
hidrogen, ikatan ion, efek hidrofobik serta entropi pengikat (Meng et.al, 2012). 
3. Analisis dan visualisasi hasil penambatan 
Analisis dan visualisasi hasil penambatan dapat diketahui berdasarkan nilai 
∆Gbind yang didapatkan dari hasil penambatan yang telah dilakukan pada software 






dengan reseptor dengan menggunakan PyMOL setelah itu visualisasi dapat dilakukan 
pada Discovery studio 2019 client dengan cara melihat interaksi antara ligan dengan 
makromolekul.  
Tujuan dari penambatan makromolekul dan ligan yaitu untuk membantu 
dalam memperlajari suatu obat baik interaksinya, kecocokan situs aktif pada protein 
serta menghitung energi interaksi dari ligan untuk menentukan ligan yang memiliki 
efektivitas yang terbaik. Hal ini dilakukan untuk mencapai konformasi yang optimal 
dari interaksi ligan dan makromolekul (Namita, et.all, 2011). 
Berdasarkan hasil penambatan antara kedelapan ligan uji dan protein target 
yaitu Mutan penicillin-binding protein 2a, Oxacilloyl-acylated mecR1 extracellular 
antibiotic-sensor dan Protein Methicillin resisten mecR1 diketahui bahwa ligan yang 
berpotensi sebagai kandidat antibiotik resisten MRSA (Methicillim Resistent 
Staphylococcus aureus) yaitu senyawa Hexahydro-3H–1[2’trifluoromethyl]-6’[4”-
trifluoromethylphenyl]- dengan mekanisme yang dijelaskan pada gambar 4.B. 
Mekanisme dari senyawa Hexahydro - 3H - 1 [2’trifluoromethyl] -6’ [4”-
trifluoromethylphenyl]-  dalam menangani resistensi dapat diketahui dari hasil 
penambatan molekuler ligan ini dengan protein mecR1. Protein mecR1 merupakan 
protein sensor membran yang mendeteksi keberadaan β-lactam yang bertindak 
sebagai induser aktivasi gen mecA yang mengkode sintesis PBP2a. Aktivasi gen 
mecA ditekan oleh mecI sebagai repressor yang mengikat pada situs promotor dan 
memblok transkripsi mecA (Peacock dan Paterson, 2015). Berdasarkan visualisasi 






6’ [4”-trifluoromethylphenyl]- menambat pada sisi aktif protein MecR1. Penambatan 
ini menyebabkan inaktivasi dari mecR1 melalui mekanisme inhibitor kompetitif, 
sehingga mecI tetap mengikat pada promotor dan memblok transkripsi gen MecA 
untuk sintesis protein PBP2a. Mekanisme resistensi MRSA dan peran  Hexahydro - 
3H - 1 [2’trifluoromethyl] -6’ [4”-trifluoromethylphenyl]- mengatasi resistensi dapat 
dilihat pada gambar 4.b 
 
(1)                (2) 
 
Gambar 4.B. (1). Mekanisme resistensi MRSA (a); β-laktam dideteksi oleh 
PBD (penicillin binding domain) pada mecR1; (b) aktivitas autolysis MPD 
(metaloproteins domain)  pada mecR1 terpicu dan memediasi lisis mecI; (c) fragmen 
dinding sel, yang sebelumnya terjadi karena terganggu oleh β-laktam bertindak 
sebagai ko-aktivator mengikat pada mecI dan mengganggu pengikatan mecI pada 
operator dan mendorong proteolysis mecI; (d) degradasi mecI menyebabkan 
transkripsi mecA dan mengekspresikan protein PBP2a. (2). Ketika Ligan Hexahydro 
- 3H - 1 [2’trifluoromethyl] -6’ [4”-trifluoromethylphenyl]- menambat pada sisi aktif 
mecR1, aktivitas sensor mecR1 terganggu sehingga lisis mecI tidak terjadi. mecI 







Protein PBP2a merupakan protein indusibel yang meregulasi resistensi 
metisilin. Berdasarkan hasil visualisasi penambatan senyawa Hexahydro-3H-
1[2’trifluoromethyl]-6’[4”-trifluoromethylphenyl]- pada protein PBP2a, diketahui 
ligan tidak menambat pada sisi aktif protein PBP2a tetapi menambat pada sisi 
alosterik. Menurut sumber Lim and Strynadka (2002), struktur kristal protein PBP2a 
menunjukkan konformasi sisi aktif yang tertutup oleh aktivitas transpeptidase. 
Struktur ini tidak memberikan akses pada antibiotik β-laktam menuju sisi katalitik 
Ser403 sehingga sintesis dinding sel tetap terjadi. Ketika ligan menambat pada sisi 
alosterik menyebabkan konformasi protein target berubah dan membuka sisi katalitik 
residu Ser403, memungkinkan antibiotik mencapai sisi katalitik dan menghambat 
sintesis dinding sel Staphylococcus aureus (Shalabi dkk, 2020). 
Senyawa Hexahydro-3H-1[2’trifluoromethyl]-6’[4”-trifluoromethylphenyl]- 
akan masuk ke dalam sel bakteri melalui dinding sel kemudian akan mengeluarkan 
sinyal kimiawi yang akan di tangkap oleh situs aktif dari protein target. Kemudian 
Hexahydro-3H-1[2’trifluoromethyl]-6’[4”-trifluoromethylphenyl]- akan terikat pada 
situs aktif dari protein target kemudian terjadi proses transduksi yang diawali dengan 
adanya perubahan konformasi dari protein. Kemudian setelah proses transduksi 
selesai maka akan menghasilkan respon berupa terhambatnya proses katalis yang 
menyebabkan tidak terbentuknya PBP2a. 
Menurut Susilowati (2019) penerimaan sinyal dan inisiasi tranduksi 
berlangsung dengan cara molekul sinyal terikat pada protein reseptor yang 






merupakan transduksi awal sinyal. Terdapat 4 komponen dasar dari komunikasi sel 
yaitu stimulus sel yang berupa molekul kimia, reseptor atau penerima sinyal, 
tranduser dan respons sel.  
Tahap pensinyalan terdiri dari 3 tahapan yaitu penerimaan, transduksi dan 
respon. Tahap penerimaan sinyal yaitu pendeteksian sinyal yang datang oleh sel 
target. Sinyal kimiawai terdeteksi. Pada tahap pengikatan molekul sinyal mengubah 
protein reseptor dan menginisiasi proses tranduksi. Di mana pada tahap transduksi 
terjadi perubahan sinyal menjadi suatu bentuk yang dapat menimbulkan respon. 
Respon dapat berupa aktivitas katalis (Kurniati, 2020). 
3. Analisis Lipinski Rule of five 
Analisis Lipinski Rule of five digunakan untuk mengetahui suatu senyawa 
dapat diserap oleh tubuh atau tidak dengan menentukan sifat fisikokimia suatu 
senyawa saat melintasi membrane sel di dalam tubuh. Adapun hasil analisis senyawa 
uji dengan menggunakan Lipinski Rule of five (http://www.scfbio-
iitd.res.in/software/drugdesign/lipinski.jsp) didapatkan hasil bahwa dari kedelapan 
ligan uji hanya satu ligan yang memenuhi syarat dari Lipinski Rule of five yaitu 
Hexahydro-3H-1[2’trifluoromethyl]-6’[4”-trifluoromethylphenyl]- dengan berat 
molekul 416, memiliki gugus hidrogen donor 0, hidrogen aseptor 3, molar Molar 
Refractivity 92.053993 dan LogP 5.479492. Adapun syarat Lipinski Rule of five yaitu 
senyawa ligan memiliki berat molekul <500 Da, ikatan hidrogen donor <5, ikatan 






Menurut Adriani (2018) ligan akan lebih mudah menembus membran sel 
dengan berat molekul <500 Da dibandingkan ligan dengan berat molekul >500 Da. 
Nilai logP<5 lebih fektif disbanding ligan dengan nilai nilai logP>5 dikarenakan 
ligan dengan nilai logP>5 akan lebih mudah menembus membran sel pada lapisan 
lipid bilayer dan tersebar keseluruh tubuh yang akan mengakibatkan toksisitas 









Adapun kesimpulan dari penelitian ini yaitu dari kedelapan senyawa ligan uji 
yaitu Hexahydro-3H-1[2’trifluoromethyl]-6’[4” trifluoromethylphenyl]-, 2-
methylthiophene, Z)-3-heptadecen-5-yne, Octadecane, Aristolone Dotriacontan, 
Triacontane dan Hexadecahydro-pyrene yang telah ditambatkan dengan ketiga 
protein yaitu mutan penicillin-binding protein 2a (PBP2a atau PBP2′), Protein 
Methicillin resisten mecR1, Oxacilloyl-acylated mecR1 extracellular antibiotic-
sensor  didapatkan hasil bahwa senyawa Hexahydro - 3H - 1 [2’trifluoromethyl] -6’ 
[4”-trifluoromethylphenyl]- berpotensi sebagai antibiotik MRSA (Methicillin 
resistent Staphylococcus aureus). Berdasarkan visualisasi hasil penambatan yang 
telah dilakukan senyawa Hexahydro - 3H - 1 [2’trifluoromethyl] -6’ [4”-
trifluoromethylphenyl]- menambat pada sisi aktif protein mecR1. Penambatan ini 
menyebabkan inaktivasi dari mecR1 melalui mekanisme inhibitor kompetitif, 
sehingga mecI tetap mengikat pada promotor dan memblok transkripsi gen mecA 
untuk sintesis protein PBP2a. 
B. Saran  
Adapun saran dalam penelitian ini yaitu diharapkan adanya uji in vitro dan in 






Adriani. “Prediksi senyawa Bioaktif Dari Tanaman Sanrego (Lunasia Amara) 
Sebagai Inhibitor Enzim Siklooksigenase-2 (Cox-2) Melalui Pendekatan 
Molecular Docking.” Jurnal Ilmiah Pena, vol. 1 no.1 (2018): h. 6–11. 
Anita., Arisanti, D., Fatmawati. “Jurnal Ilmu Alam Dan Lingkungan.” Ilmu Alam 
Dan Lingkungan, vol. 18 no.9 (2018): h. 61–73. 
Asri., Chairani, R. “Identifikasi MRSA Pada Diafragma Stetoskop Di Ruang Rawat 
Inap Dan HCU Bagian Penyakit Dalam.” Jurnal Kesehatan Andalas, vol.6 no.2  
(2017): h. 239-250. 
Athar, M. “First Protein Drug Target‟s Appraisal of Lead-Likeness Descriptors to 
Unfold the Intervening Chemical Space.” Journal of Molecular Graphics and 
Modelling, vol.72, (2017): p. 272–82. 
Basir, B., Isnansetyo, A., Istiqamah, I., Firmansyah. “Toksisitas Daun Miana (Coleus 
scutellarioides (L) Benth) Sebagai Antibakteri Pada Udang Vannamei 
(Litopenaeus vannamei)". Journal of Fisheries and Marine Science, vol.2, no.1 
(2020): h.56-61.  
Dana, H., Chalbatani, G., Gharagouzloo, E., Memari, F., Rasoolzadeh, R., Marmari. 
“In Silico Analysis, Molecular Docking, Molecular Dynamic, Cloning, 
Expression and Purification of Chimeric Protein in Colorectal Cancer 
Treatment.” Drug Design, Development and Therapy, vol.14 (2020): p. 309–29. 
Deurenberg, R.H., and Stobberingh E.E. “The Evolution of Staphylococcus Aureus.” 
Infection, Genetics and Evolution, vol.8, no.6 (2008): p.747–863  
Džidić, S., Suskovic, J., Kos, B.  “Antibiotic Resistance Mechanisms in Bacteria: 
Biochemical and Genetic Aspects.” Food Technology and Biotechnology, vol. 
46  no.1 (2008): p. 11–21. 
Fishovitz, J., Hermoso, J., Chang, M., Mobashery, S. " Critical ReviewPenicillin-
binding Protein 2a of Methicillin-resistant Staphylococcus aureus". 
International Union of Biochemistry and Molecular Biology. vol. 66 no. 88 
(2014) : 572-577. 
Foscato, M and Jensen, V. "Automated in Silico Design of Homogeneous Catalysts". 
American Chemical Society, vol. 10 (2020:p. 2354−2377. 
Hadis Riwayat Muslim No. 4048 





Antiinflamasi Daun Jawer Kotok (Plectranthus Scutellarioides (L.) R.Br).” 
Farmaka, vol. 17 no. 1 2019, 2019): h. 89–91.  
Hardjono, S. “Prediksi Sifat Farmakokinetik, Toksisitas dan Aktivitas Sitotoksik 
Turunan N-Benzoil-N‟-(4-Fluorofenil)Tiourea sebagai Calon Obat Antikanker 
Melalui Pemodelan Molekul (Prediction of Pharmacokinetic Properties, 
Toxicity and Derivatives as Anticancer Drugs.” Jurnal Ilmu Kefarmasian 
Indonesia, vol. 14 no. 2 (2015): h. 246–55. 
Haryanto, Sugeng. Ensiklopedia Tanaman Obat Indonesia. Bogor: Penerbit Palmall, 
2012. 
Hellen, G., Molly K., Pant, S., Gandra, S., Levinson, J., Barter, D., White, A., 
Laxminarayan, R. The State Of The World’s Antibiotics 2015. Washington, D.C: 
Center For Disease Dynamics, Economics & Policy:2015.  
Hiroi, M., Kawamori, F., Sano, Y., Miwa, N., Sugiyama, K., Kudo, Y., Masuda, T. 
“Antibiotic Resistance in Bacterial Pathogens from Retail Raw Meats and Food 
Producing Animals in Japan.” Journal of Food Protection, vol. 75 no. 10 
(2012): p. 1774–1782. 
Kartasasmita, RE, Herowati, R, Harmastuti N, Gusdinar T. " Quercetin derivatives 
penambatan based on study of flavonoids interaction to cyclooxygenase-2 
penambatan turunan kuersetin berdasarkan studi interaksi flavonoid terhadap 
enzim". Indo. J.chem, vol 9 no.2 (2009): h. 297–302. 
Khaerunnisa., suhartati., Awaluddin. Penelitian In Silico Untuk Pemula. Surabaya: 
Airlangga university press, 2020. 
Khusnan., Kusmanto, D., Slipranata, M. “Resistance of Antibiotics and Detection of 
Gene Encoding Methicillin Resistant Staphylococcus Aureus (MRSA) Isolated 
from Broiler in Yogyakarta.” Jurnal Kedokteran Hewan - Indonesian Journal of 
Veterinary Sciences, vol.10 no.1 (2016): p.13–18. 
Kemalapuri, Wahyu, D., Jannah, S., Budiharjo, A. “Deteksi Mrsa (Methicillin 
Resistant Staphylococcus Aureus) pada Pasien Rumah Sakit dengan Metode 
Maldi-Tof Ms dan Multiplex PCR.” Jurnal Biologi, vol. 6 no.4 (2017): h. 51–
61. 
Kurniati, T. BIOLOGI SEL. Bandung: CV. Cendekia Press, 2020. 
Lim, D and Strynadka, N.C.J "Stuvtural basis for the β-Laktam resistance of PBP2a 
From Methicillin Resistent Staphylococcus aureus". Nature Strukture Biologi, 
vol. 9 no. 12 (2002): p. 870-876. 





Staphylococcus Aureus (MRSA) Pada Tenaga Medis Dan Paramedis Di Ruang 
Intensivecare Unit (ICU) Dan Ruang Perawatan Bedah Rumah Sakit Umum 
Daerah Abdul Moeloek” Medical Journal of Lampung University, vol. 2, no. 4, 
(2013): h. 70–78. 
Marrero, A., Fernandez, G., Castellanos, R., Ruth, X. " Unbound and Acylated 
Structures of the MecR1 Extracellular Antibiotic-sensor Domain Provide 
Insights into the Signal-transduction System that Triggers Methicillin 
Resistance". J. Mol. Biol. vol. 361 : p. 506-521. 
Masrianto., Fakhrurrazi., Azhari. “Uji Residu Antibiotik Pada Daging Sapi Yang 
Dipasarkan Di Pasar Tradisional Kota Banda Aceh.” Jurnal Medika 
Veterinaria, vol. 7 no.1 (2013): h. 13–14. 
Meng, X., Zhang, H., Mezei, M., Cui, M. “Molecular Docking: A Powerful 
Approach for Structure-Based Drug Discovery.” Current Computer Aided-Drug 
Design, vol. 7 no. 2 (2012): p. 146–57. 
Mirza, D. "Studi In Silico Dan In Vitro Aktivitas Antineuroinflamasi Ekstrak Etanol 
96% Daun Marsilea Crenata C Presl". Skripsi. Universitas Islam Negeri 
Maulana Malik Ibrahim: 2019. 
Mun, S., Joung, D., Kim, Y., Kang, O., Kim, S., Seo., Y., Kim, Y., Lee, D., Shin, D., 
Kweon, K., Kwon, D “Synergistic Antibacterial Effect of Curcumin against 
Methicillin-Resistant Staphylococcus Aureus.” Phytomedicine, vol. 20 (2013): 
p. 714-718.  
Muttaqin, F., Ismail, Muhammad. "Studi Molecular Docking, Molecular Dynamic, 
dan Prediksi Toksisitas Senyawa Turunan Alkaloid Naftiridin Sebagai Inhibitor 
Protein Kasein Kinase 2-Α Pada Kanker LeukemiA".  Jurnal of pharmacasript 
vol. 2 no.2 (2019) :p. 1–12. 
Namita, P., Mukesh, R., Kumar, T. "Evaluation of Analgesic Potential of Kigelia 
Pinnata Leaf Extract In". International Research Journal of Pharmacy , vol. 2 
No.10 (2011): P. 87–89. 
Nurcahaya. "Kajian Etnobotani Tanaman Obat Tradisional Di Kecamatan 
Tinggimoncong Kabupaten Gowa ". Skripsi. Universitas Islam Negeri 
Alauudin, 2018. 
Pakadang, S.R dan Salim,H. “Kombinasi Daun Miana (Coleus Scutellarioides (L.) 
Benth) Dan Rimpang Jahe (Zingiber Officinale Rosc.) Sebagai Antibakteri 
Streptococcus Pneumonia, Staphylococcus Aureus, Staphylococcus 
Epidermidis, Klebsiella Pneumonia Penyebab Batuk.” Media Farmasi, vol. 15, 





Peacok, S and Paterson, G. " Mechanisms of Methicillin Resistance in 
Staphylococcus aureus". The Annual Review of Biochemistry. vol. 84 (2015): 
p. 577-601. 
Qalbi, B.M., Djangi, J., Muhaedah. “Isolasi Dan Identifikasi Senyawa Metabolit 
Sekunder Ekstrak Kloroform Daun Tumbuhan Iller (Coleus Scutellarioides, 
Linn, Benth).” Jurnal Chemica, vol. 18, no. 1 (2017): h. 48–55. 
Riswanto, Nofianti, T., Mardianingrum, R., Lestari, T., Sepriliani, A. " Desain dan 
Studi In Silico Senyawa Turunan Kuwanon-H sebagai Kandidat Obat Anti-
HIV". Jurnal Kimia VALENSI: Jurnal Penelitian dan Pengembangan Ilmu 
Kimia, vol.4 no.1 (2018): h. 57-66 
Rizal, N.M., Nurhaeni, Ridhay, A. "Aktivitas Antibakteri Ekstrak Daun Mayana 
(Coleus Atropurpureus [L] Benth) Berdasarkan Tingkat Kepolaran Pelarut 
Antibacterial Activity of Mayana Plant Leaf Extract (Coleus Atropurpureus [L] 
Benth) Using Several Levels of Solvent Polarity]. KOVALEN, vol.4 no 3 (2015): 
p. 957–961. 
Roviqowati, F., Widiyastuti, Y., Samanhudi., Yunus, A. “Total Flavonoid Content of 
Four Iler Accessions (Coleus Atropurpureus Benth.) in Karangpandan, Central 
Java, Indonesia.” Annals of Biology, vol.35, no.2 (2019): h. 253–257. 
Ruyck, J.D., Brysbaert, G., Blossey, R., Lensink, M. "Molecular Docking as a 
Popular Tool in Drug Design , an in Silico Trave". Dovepress (2016): p. 1–11. 
Setiawati, A., Florentinus, D., Yuliani, S. “Retrospective Validation of a Structure-
Based Virtual Screening Protocol to Identify Ligands for Estrogen Receptor 
Alpha and Its Application to Identify the Alpha-Mangostin Binding Pose.” 
Indonesian Journal of Chemistry, vol.14, no.2, (2014): p. 103–08. 
Shalaby, M., Dokia, E., Serya, R., Abouzid, M. " Penicillin binding protein 2a: An 
overview and a medicinal chemistry perspective". European Journal of 
Medicinal Chemistry (2020): p. 1-47. 
Shihab, M. Quraish. Tafsir al-Mishbah Pesan, Kesan dan Keserasian. Jakarta: 
Lentera Hati, 2010. 
Soares, G., Figuerido, M., Faveri. “Mechanisms of Action of Systemic Antibiotics 
Used in Periodontal Treatment and Mechanisms of Bacterial Resistance to 
These Drugs.” Journal of Applied Oral Science, vol.20 no.3 (2012): h. 295–305. 
Stefaniu, Amalia. Moleculer Docking and Moleculer Dynamic. British library 
cataloguing, 2019 





Susilowati, R.P. Kajian Sel dan Molekuler. Banyumas: CV. Pena Persada, 2019. 
Surahmaida dan Umarudin. “Identifikasi Dan Analisa Senyawa Kimia Ekstrak Daun 
Miana (Coleus Blumei).” IPTEK Journal of Proceedings Series, vol. 1, no. 4 
(2019): p. 24–27. 
Verawati., Nofiandi., Rahmawati. “Profil Kandungan Kimia Dan Nilai Toksisitas 
Lc50 Fraksi Non Polar Daun Solenostemon scutellarioides (L) Codd.” 
SCIENTIA Jurnal Farmasi Dan Kesehatan, vol. 9 no. 1 (2019): h. 7–12. 
Wakhidah, A., Silalahi, M. “Etnofarmakologi Tumbuhan Miana (Coleus 
scutellariodes (L.) Benth) Pada Masyarakat Halmahera Barat, Maluku Utara.” 
Pro-Life, vol.5 no. 2 (2018): h. 567–78. 
Widodo., Utomo, D., Ramadhani, A., Hasanah, A., Fitriah, A. Cara Mudah 
Melakukan Docking Dengan PyRx(1). Malang: Global Science, 2018. 
Zhu, Q., Xie, X., Lin, H., Sui, S., Shen, R., Yang, Zhongfang, Lu, K., Li, M., Liu, Y. 
“Isolation and Functional Characterization of a Phenylalanine Ammonia-Lyase 
Gene (SsPAL1) from Coleus (Solenostemon scutellarioides (L.) Codd).” 








1. Tampilan situs website PubChem, PDB (Protein Data Bank), Pass Server 





2. Tampilan software yang digunakan 
 
 
Pyrx 0.8 Discovery Studio 2019 Client 
 
                           





3. Prosedur kerja 
1) Screening data mining (Pencarian struktur tiga dimensi dan dua dimensi serta 
prediksi aktivitas biologi) 
a. Pencarian struktur 3D dan 2D Ligan  
   
1. Buka situe website 
pubchem 
2. Input nama 
senyawa yang akan 
di gunakan dalam 
kolom search  
3. Kemudian klik hasil 




4. Save 3D conformer dari senyawa yang 












1. Buka situs website PDB (Protein 
data bank) 
2. Berikut tampilan awal dari situs 






3. Input nama makromolekul yang 
akan dicari pada kolom search  
 
4. Kemudian klik semua ID yang 
di munculkan lalu lihat dari 
















 1. Copy canonical smiles dari 
senyawa uji yang telah dicari pada 
situs website PubChem 
2.   Buka situs website 




3. Kemudian klik get 
prediction lalu masukkan 
SMILES yang telah dicopy 
sebelumnya 
4. Berikut tampilan hasil dari 










2) Preparation (Penyiapan Struktur Ligand dan Makromolekul) 
a. Preparation Ligan 
 
 
1. Buka aplikasi PyRx kemudian klik 
open babel lalu dimasukkan senyawa 
ligan yang telah diunduh dalam bntuk 
3D Conformer 
2. Kemudian klik kanan lalu pilih 
minimized selected atau all 
  
3.   Kemudian klik ok 4. Kemudian convert selected to 
Autodock ligand atau all 
 









b. Preparation Makromolekul 
   
1) Membuka software 
Discovery studio client 
2019 
2) Klik file pada 
pojok kiri layar 
lalu klik open  
3) Pilih file 
makromolekul yang 
telah diunduh pada 
Protein data bank 
   
4) Berikut tampilan dari 
makromolekul yang 
telah dibuka 
5) Kemudian klik kanan 
lalu pilih colour lalu 
pilih background 
6) Ubah warna 
background menjadi 






   
7) Kemudian klik kanan 
lalu pilih mouse mode 
kemudian pilih rote 
8) Berikut tampilan dari 
makromolekul setelah 
diubah backrground 
9) Kemudian hilangkan 
ligan, molekul air, 
hetatm dan hanya 
menyisakan protein dan 
active site 
 
10) Kemudian save 
makromolekul yang 
telah di preparasi 
dengan format protein 








3) Penambatan molekul dan scoring  
  
 
1. Buka aplikasi PyRx lalu 
klik vina wizard  
2. Kemudian masukkan 
file ligand an 
makromolekul yang 
telah di preparasi 
sebelumnya 
3. Kemudian klik 
forward 
  
4. Setelah itu sesuaikan 
grid box nya sesuai 
dengan active site nya 
lalu klik forward 
5. Setelah muncul 
hasil scoring save 
hasil scoring dalam 
bentuk file exel 








4) Analisis hasil penambatan secara visualisasi 
a. Pymol  
   
1. Buka aplikasi 
Pymol 
2. Klik file lalu open 
senyawa ligan 
yang telah di 
docking 
3. Kemudian open 
lalu masukkan 
makromolekul 
yang telah di 
docking 
   
4. Kemudian klik file 
lalu pilih ekspor 
molecule 
5. Kemudian pada 
selection ubah 
enable menjadi all 
6. Kemudian ubah 
state -1 menjadi 1 
 





4. Analisis potensi dan sifat senyawa ligan pada daun miyana (Coleus blumei) 












2-methylthiophene 0,012 0,004 
Z)-3-heptadecen-5-yne 0,727 0,005 
Octadecane 0,835 0,006 
Dotriacontan 0,835 0,006 
Hexadecahydro-pyrene 0,735 0,030 
Aristolone 0,875 0,007 
Triacontane 0,905 0,002 
5. Analisis potensi dan sifat senyawa ligan pada daun miyana (Coleus blumei) 
















+ + - Non-required 
2-
methylthiophene 




+ - - Non-required 
Octadecane + + + Non-required 
Dotriacontan + + + Non-required 
Hexadecahydro-
pyrene 
+ + - Non-required 
Aristolone + + - Non-required 
Triacontane 
 









6. Lipinski rule 






protein 2a (PBP2a 



























416.000000 0 3 5.479492 92.053993 
2 2-methylthiophene 98.000000 0 0 2.056520 29.055996 
3 Z)-3-heptadecen-5-yne, 234.000000 0 0 5.876901 79.050980 
4 Dotriacontane 450.000000 0 0 
10.047289 
177.057938 
5 Hexadecahydro-pyrene 232.000000 0 0 4.542430 86.211990 
6 Aristolone 218.000000 0 1 3.593999 64.972977 
7 Triacontane 422.000000 0 0 9.434709 166.123947 





8. Hasil visualisasi ligan kontrol 
a.  Ligan kontrol 2r,4s)-5,5-Dimethyl-2-[(1r)-1-{[(5-Methyl-3-Phenyl-1,2-Oxazol-




b. Ligan kontrol Pnm C16 H20 N2 O4 S 
 
 
9. Data mining 
a. Data mining protein 
Hasil PDB (Protein Data Bank) 
1) Protein Methicillin resisten mecR1  
Metode   : X-Ray Diffraction (2iwc) 
Ramachandran outliers : Mendekati Biru/0 










2) Mutan penicillin-binding protein 2a (PBP2a atau PBP 2′) (Ivqq) 
Metode   : X-Ray Diffraction 
Ramachandran outliers : Mendekati Biru/0 





3) Oxacilloyl-acylated MecR1 extracellular antibiotic-sensor domain (2iwd) 
Metode   : X-Ray Diffraction 
Ramachandran outliers : Mendekati Biru/0 
Ligan control : (2R,4S)-5,5-dimethyl-2-[(1R)-1-{[(5-methyl-
3-phenyl-1,2-oxazol-4-yl)carbonyl]amino}-2-
oxoethyl]-1,3-thiazolidine-4-carb oxylic acid 
C19 H21 N3 O5 S 
QXXMSXCGXIRLPM-ISTRZQFTSA-N 
b. Data mining ligan 
1. Hexahydro-3H-1[2’trifluoromethyl]-6’[4”-trifluoromethylphenyl]- 
Hasil way 2 drug 
0,127 0,107 Antibacterial, ophthalmic 
0,076 0,073 Multidrug resistance-associated protein inhibitor 
Hasil swiss adme 
Human Intestinal Absorption + 0.9915 
Human oral bioavailability + 0.5143 
Carcinogenicity (binary) - 0.9429 
Carcinogenicity (trinary) Non-required 0.6575 
2.  2-methylthiophene 
Hasil way 2 drug 
0,012 0,004 Beta lactamase II inhibitor 
0,707 0,013 IgA-specific serine endopeptidase inhibitor 
0,013 0,008 Antibiotic 
Hasil swiss adme 
Human Intestinal Absorption + 0.9859 
Caco-2 + 0.8268 
Blood Brain Barrier + 0.9944 
Human oral bioavailability + 0.7000 
Carcinogenicity (binary) - 0.8857 





3.  (Z)-3-heptadecen-5-yne 
Hasil way2drug 
0,727 0,005 Poly(beta-D-mannuronate) lyase inhibitor 
0,497 0,019 Antimycobacterial 
0,464 0,017 Antimutagenic 
Hasil swiss adme 
Human Intestinal Absorption + 0.9349 
Caco-2 + 0.9357 
Blood Brain Barrier + 1.0000 
Human oral bioavailability - 0.6429 
Carcinogenicity (binary) - 0.5143 
Carcinogenicity (trinary) Non-required 0.5561 
4. Octadecane 
Hasil way2drug 
0,835 0,006 Membrane permeability inhibitor 
0,832 0,003 Beta-mannosidase inhibitor 
Hasil swissadme 
Human Intestinal Absorption + 0.8865 
Human oral bioavailability + 0.5286 
Carcinogenicity (binary) + 0.7143 
Carcinogenicity (trinary) Non-required 0.6328 
5. Dotriacontane 
Hasil way 2 drug 
0,835 0,006 Membrane permeability inhibitor 
0,832 0,003 Beta-mannosidase inhibitor 
Hasil swissadme 
Human Intestinal Absorption + 0.8865 
Human oral bioavailability + 0.5286 
Carcinogenicity (binary) + 0.7143 













0,735 0,030 Beta- receptor kinase inhibitor 
Hasil swissadme 
Human Intestinal Absorption + 0.9708 
Human oral bioavailability + 0.7143 
Carcinogenicity (binary) - 0.6429 
Carcinogenicity (trinary) Non-required 0.4339 
7. Aristolone 
Hasil way2drug 
0,875 0,007 CYP2J substrate 
0,792 0,004 CYP2B5 substrate 
Hasil swiss adme 
Human Intestinal Absorption + 0.9950 
Human oral bioavailability + 0.8143 
Carcinogenicity (binary) - 0.9429 
Carcinogenicity (trinary) Non-required 0.5012 
8. Triacontane 
Hasil way2drug 
0,905 0,002 Poly(beta-D-mannuronate) lyase inhibitor 
0,769 0,012 Protein-disulfide reductase (glutathione) inhibitor 
Hasil swiss adme 
Human Intestinal Absorption + 0.8865 
Human oral bioavailability + 0.5286 
Carcinogenicity (binary) + 0.7143 
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